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^ m W 

i^^mty^i^^^)^^'^'^^^^'^^'^^'^^'^'^'^^^^ (^T^ Tl-PGDSJ 

D s oMmm(om^-^mm't^o 

^^<:^lz:P^"r ^5 o ^W^W^ \z.^\^X P G D ^ fiD P ^^^^fe#^^T'^iS 

DP^tO«CRTH2^^i*:^:frb-CTWV^— ^S^^J^^^•t■So PGD^fiQ a, 
1 1 /3-PGF2^ttJ«PG Ja. Ai2_pGj2, JttJtl 5-7^;J-=3rV-Ai2' 1* 
-PG J2^©7'n;!^i5^^7:/i^>^© J v^y— Xl;:^JS^$;rt5o 

1 5-'7*:;r'3^->-A*'»' **-PG Jafi. PPARv^ HP*)Jiifl»*IBiav 

Y-K B&tJ^A P - 1 ^6c#tt<^3t^^^m^Ra$i-s„ 

COX) d^feW^U 
^$ttST7=^ K:/^d^e>PGH2Sr0^-t-So 9, l 1 
KSSr^^S P GHgJi^^^T'fc «9 . 7K^4'-ef*S^6t)i^:^UT^J- 9 - 
-^bRU^l 1-t Kn^i^SSr^SPGEaJJlMi^^b^^xSo PGE^OWi^ 
y^--e*>S9-t Kn#ixSt;tl 1 fSSrW^-S PGD^ttPGDi^ 
(PGDS, :/a;:^^^7:/i^^^H2D— ry/^—- ^[EC5. 3. 
9 9. 2]) tcJ;«9#^6«Ji2:PGH2d^bm^$HSo 
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p G D s f± 2 -D(omBm^m^ ^^^zrt^ht^^. i o tiigik^M^^ 

(Hemopoietic PGS Snynthase; H- P GD S ) «? . mt P tK;* P 

(Lipokalin-type PGD Synthase; L — PGDS) *t?feS(Y. Urade and 0. 
Hayaishi, Vitamins Hormones 58:89-120 (2000) )» H— PGD Sr45^^»2 6 

hJNflll&l2:^^&UTv>5o ii<b^6<jJltm^^6^^^l-J;«?H-PGDSt*^ 
A^^'f^:^'>'S-W^m^ (GST) <7)i^:/"^:J'7:^J-Jli-5w^d5ege)/6^::^o 
— L-PGDS{i5>^^»2 6KDa-C% H- P GD S ^ |^ Ci^"^*^^ 

10 -fb^^J^i®. j^Jia^t^W;H-PGDSi:li^<m'feSo 

L - P GD S tSi^m'&cdf i^^<^Wi)>ibi^?> ^mB'f-y r^V- 

(Y. Urade and 0. Hayaishi, Biochim. Biophys, Acta, 1482:259-271 (2000) )o 

L-PGDS5t^y ^y^r^ h-^^:^i^PGE2mfy-T^ymmK^^m 

15 m^fl^iSm^^ g?j5ife-e^T5li^S^:5<:V^T*3^9 (Eguchi et al., Proc. Natl. 

Acad. Sci. USA, 96:726-730 (1998) ), ilB5^#o^^<Dy /^^^ V Ki: UT<^ 
y i^l^^KBS^^/J^^^V^ (Eguchi et al. , The 3rd International Conference on 
Oxygen and Life, Kyoto Vol. 12330:429-433 (2002) )» i^tcMBSHlk^M^'t 

?>:it}i^xy)m^^^^'t^mm:ki(tm&-r*h^o hL-PGDSisna^m 

:/l^A|gBS^:^-t~(Pinzar et al., Proc. Natl. Acad. Sci. USA, 97:4903-4907 

(2ooo))„ L - p GD s ^i'^'^s#i^^^^:*3v^x p gd ^ ^m^-t^ :it\^x^x 

DSi^m^-^^^^tt. T U/l^^—mnm.0imii^%m (Pujitani et al:, J. 
25 Immunol, 168:443-449 (2002)) bTV>5o i^tl^ #^'|4gl'ft;^(Chabas et al. , 

Science, 294:1731-1735 (2001))^ ^-f -1^>;/:^;^^-^1^^^ K2j^5':7^ 
(Myerowitz et al., Hum. Mol. Genet, 11:1343-1350 (2002)) ^(D^f^^^SsMB 

B^oomp^'^'L -PGDS ate^igm<^7i:5i355^«) htb^o ^ ^ i^^^m't-mm 

^<Dm^Wim<OWammt$kX* L - P G D S <7)|gm-a5^* htl^ (Eguchi et al. , 
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Proc. Natl. Acad. Sci. USA, 94: 14689-14694 (1997) )„ 

p GD s <D^m^i^wtf\: mm'r^:^m^mm-r^ :ik^n ^t-r^o 

KDT^y miB^J^^-f-^o iS^J#-i- 1 ^-*5v^T 1 ~ 2 4^<DT ^ J m^'iy^^ 

•ri>y<.L-PGDSiC«, 6 5^ 8 9^ 1 8 6 131 3o(0->:^X'i' >''Sr-^tf<^"^> 
mm;t^fe-eL-PGDSSrSa5t-f-5^s ^^<^8 9S.t;«l 8 6^v?;^/V7-f K 

W5>^^v ^fc L - p G D s ^^T-e r^^c y s ^ ^ a l a L - 

PGDSJ yjnm^ r^c^L-PGDSJ 

r (D5c^L- PGD S/0-^#btT.§^^f*s. ^:^H^Bmo^F^i^P 2 1 2 1 2 1 
^:fU ^-6^=^*5 a =4 6. 2±0. 5 As b = 66. 8±0. 7 A. c = 

10 5. 3 ± 1 . 0 K(0^^ ^ Sr^i-2)o ^^mf^f$mmW^^\^ 2 i^^^co 

L - P G D S >5S#&i-So 

1 mm.(om^B\^. i^^-r^v^^f- yu^^^^. c y s ° 1 a ©am 

fcL-PGDS (::<Dj:55feL-PGDSSr£JLT-e rs e-Me tML-PGD 
SJ J; 9 $5l5ti- 5o roS e -Me tML-PGDS30^b 

#btl.6^^f*^^^^<^^r«lPC 2 2 2 X m^t&^^S a = 4 5 . 7 ± 

0. 5 As b = 66. 8±0. 7 As c = 104. 5±1. 0 A(7);>c# ^ 
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^^>^z^^D^0mmi^i>m-t^o ^(Dmmmmi-i±m rse-Me t 

^^MCy s ^^Al a L-FGDStS e-Me tML-PGDS©^^« 

m±m L - p G D s (D^imm: t wr<Dm^ i^x^nmxh^t mmfi: < 

m^X^^o i-'fct?^ (i) 5c^MCy s^^Al a L - P G D S <D^^«5tte: 

j:o-c. PGDsm:^(ommm^mmti:<mMx^^o a i) pgh2^v> 
s<^iBii^jiiie®F^i^(^^®f-»w */cp GD s^^^^-r^m^ML- P 

i^^^^/l'^-f Kj^'^<^)?l^^lc:|i^UTV>J^jiV\ (i i i) ^hKS^W'W^<^-:^^ 
jvy^ Y^^^{K<Oy s ^««A 1 a^^#:-^fcoT^>> «5t<^^m?l^-efe 

LTV > S^^fi. L-PGDS c^x^ V/V^jtfi^tv S 
T% ^^Cys^^Ala L-PGDS<D#5t^>r ^ ym®mt-J:oT;lct < 
^'^bUJfcV^ri:;S^^l^UTV^So (iv) S e -Me tML-PGDS<Z>S:#:« 
3t?:i5e^Cy s^^Al a L- P GD S(DS:^*:#l5t^til^T?fc^o 

^2'SLO-Z\^Zfxi'r^^-yf^^ (Protein Data Bank, 
http://www.rcsb.org/pdbA T^y;!&) 'm%(D^^\ZM^XM^'^(0 Z^=jtW^M 
^^Sr^^bTV^So Bl3?iJ©ATOMJ:3:^?:/^>*i^W%^^-t-Si^-7--efcS:ii:<lr 

^m^f*o^^fB$n-5o m4^j»*T^/m<^^tr3:S:^^ia?fe-c^-t-o 
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:ifhh<Dwmmmt:mm-r^ t l - p gd s (omm^i^mi^^ :l t ;6st?t 

(b) ^'ft:'^i^<^S:f2is«3t^ii^u ; 

10 (c) yjK;!{7y :^M:7"n;;^i?^7:^e;^>'D-a'^^^(^^®^'a^iFP&(C3ji'a'-r5# 

L-PGDS© mmM'^W&.l Ba^J#-^10L-PGDS0T^ym 
BB^RIt?. 3 9^a[. 4 3-4 8^fe. 5 6 5-6 7&. 7 7-8 3^^. 9 0- 

15 9 6^. 1 0 3-1 0 7f4, 116-12 0(4. 1 2 9 - 1 3 3'filr> 14 3-1 

4 9^. 1 8 Ofirc^T^iymaStr^^^tV^ff^O^atOl^illKD^PBlSrm^o 

20 -PGDS-^OS^t^^-a-Ji^^J&^f btl/So 

20#:&TCL-PGDS i:^$-^TL-PGDS©l^^^^aB^U 

25 4-i^^:/)/ (a, d) t^^n^zfy'-y-S-^ V'rl^-l- (4- (2H-X 

h^-^—zi^- 5 — T/v-) i/^/v-) t'^y (AT- 56) J;«9?5t5y>K;«^y>' 
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(C) fi. L-PGDS(D^#^ffi?Sr^i-|l|-efc5o <^(DL-PGr>sm(OT 

5 y L - p GD S:5>^^®^^l^^lv^Tv^§o 19 #<i^ 

10 2 fi-^ 1^;^ L - p GD s^tm© v:^:^v ^^(omm.^nm.'ufdsmT^^ p« 

U/vmm(Dm Cfc^dSS^^^U. L - P GD S (DSi4_hm^T'fe§ irti^^tb 
5o L - P GD s (iNT^i^^iiiJ^ 2 0 (ommii Y) ^J^^iy^-T/^^mm^mir^o 

PGDS : "Vi^^^L-PGDS, HNGAL : t b^ff^-^^^*^ — sJ^ 
15 :5&y V, BLG : t hiS-^tJ' biJ^n::fy RBP : t h W^":? — /V-^-a-^i/ 
/N°j5^M. ERABP : 7 VmM^^i^l^'f-y 4 ^^m^'^^>'y<^W. MUP : 

o p B : •> >>(c*3V ^i^M^-^iJ' :yy<^^, B b p : ifeg if 

lasttL-PGD s«it<^^s-r-<##m^^-ro 

20 (A) ^iS-r-<##m?r^-r^S e-Me tMC2 2 2i^^bOL-PGD 

|^0 8o<^a^Sr^i- ; Cy s 1 oOS - S:>'y i^^TJ« 2 o©^# 

S ; fe±<^G 1 n^^RrJ^TG 1 n 2o(;3*i^N-j^y =i ix/WbfP&T'fe 

25 

(B) ^tt^/Vb(^i^n— Xriy:/-C*^So 8o©@143^S, Cys** 
Ala. S e Th S e Ty r Th r S e r 
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Kx^mfm^i<L(D7<v Q^m\:^ (hi 1 1 c) . x«m< (hi 1 1 o) c 

(B) {iP h e ^^^D«T r p '*^(D^H©^M5^'^tP^OJ[S§|5<^;^xl^:^ll|-efc 
So P2i2i2i (F3 9o) S.tJ«C2 2 2i (F3 9o) Jfe^«5tlc::J3ttS 2 

|i|5«. L-PGDS©ii^$^fcPGH2^'^^^Sr^i-^7^1^:^0-CfcSo 

p G D s ^^Rxj^mmim^-r^^(Dm^mm^. j^-g- p gh ^ t ^ic^-t-o 

@ 6 i-iR}:mm<om^'m'V:^^o C y s ^ ^ tr-^tfTK^^S-a-^ M7-^ 
— hr=^:^>'m^^iSm-r^o PGHzO^-a-^ (1) . Cy s 

mi^ti.xs-omm^m^'r^ (3) „ ^^^jfes-o^-^f^iTK^^-a-t^m 

^6<)flFiBS-C-^aiC-gO©f$tt (3) . :^^<^PGD2 (4) (DC 1 1 

mii^. L-PGDS{C^-t-5PGD2, PGEg. RXfP GF za^^^^f^"^ 
^RXJ^im^^^^-f-^7Z7-Ch^o L-PGDSje:*fi-SPGD2, PGEa. 
S-TJ^PGrg^^Jg-^^rB I Ac o r e ^ffiV^fc*ffi::^7;^^>'*i!ife{Cj; 
I^Vfto PGDg^iSJiO. 0~7. SmM-T?^;!. PGE2^ RX^PGFzaP 

ElSf*. m^ts:^Mi^i$'>^^^U(OPGDSfB\^^pH. 8. 0. 9. 0^1TJ« 

10. 0<D^W■r^ml^Vit^^M:^^^r^9•y•ch^o ^7:7©SS!#«PGDS© 

119 J*. AT- 5 e/SSjg-^ufcL-PGDS^^i-y 7}?i/|El-efc5o 

HI Oti. AT- 5 etJiiSL-PGDS^^SttRaWf^^B^^-t-^^^-efc 

So 

01 t h/hJiiil^JilJiaiCj;5PGD2m^<D. AT-5 SKX^^Mt: 
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(i) L-PGDSc^^^*:(D:Sr#«5t 

L - P GD S <^^^B^5tJi:^6<J?^^ y y l^(Dm 9 fcfc^^^ S OO^ 
b^^'Kt'^jisp^/J^^WK Sooa^y S.U«C5|c«;5^ h7>'KJ: 

9 >fc-5 1 A) o ^©y^ WH44 0x30x35 A(D:*c§r ^Tfe 9 . *Fi|^lfB4> 

S.W<0^i^PGD2Sr®§I-rS (^IB) „ 

L-PGDS(OT?y miB^J^H^7n«5t^#^ UT<^(^#il^ y y >- 

05T^y^ia^j^r^--rp« vhLfc (1112) o l-pgds^;?;— 

y7K:!{;y ^-efcS^r^m^tu. 3o(D«ate^ic^^#^tbfc^^ (SCR) 1, 2 
S.-a« 3 ^Sr^-rSo m^<^SCR(*L-PGDS WV© K Cfc:5|cCSr« 
N-5^^y b^i^KA, ;^ h7i/KFS.tJ^G, :S:TJ«;5^ 

7K14taSf^^ J; I!) ^^jg-fb-r S ^#x.btbSo L-PGDS (D^^ 

OC> iJ^ y 3 v'/Wb$|5'fi:(^ L-PGDSCOQ /V— V A s n ° ^ 

my^^mm^^ ^ o r^sa ^ijxsl-pgds m 5 ^t^is 3 b 

V^T;&;5)^f^fe--Cy s * = A 1 a, Ser«^ Thr*^ Ser^^ Tyr**S 

-efiJfc<^ifeiPGD2<^iSgStc:t>li#U ^^-elfP^m^^^^^mi-J: t)^-r<fc 
(cii; !9 . P GD S?§14tJ:*5Jt^i^fifei^P GD2<^2cfeW<l:{EiS-rSo 
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(@5S.tJ«3B) o ^<7>Cy s««Al a^Stt7K^^rail^-t?Se T 
h r «^ S e r ^^(DH Vr=i'^'>'^umm<0^ ^J^^mi^tlX\f^^ 
mSB) o ClttfjOa^fiTy r Thr**^ S e r ^^t^lL- P 

GD s <om7i^\^^^ wvtf -ctk^m-^^ y b 17— ^m^-r^o 

(i i) L-PGDS©;^-— Xi^^!|EgB0^ttf2|c 

M^^-rs 2o(Z)i5'^yo^^B«3t^*^bfco ^Pb^s^c 2 2 2 i^^r-rs S e 

-Me tML-PGDSOj^fB^5tl-*5V>T«fi^14$lHa:«Q/^--:7^<^Tr p^* 
mJ^¥. F /V— T'tDH i s * ^ ' <Z)^©P^ Cfc^Wi^::^ y y i^tc: J: 9 IC^§P 

;^l^P^^g|^tlrv^6o m^iofc^^P 2 1 2 1 2 ^ ^^i-^^^t^ L - P GD 
S^^B^«l*5V^-rfi. Hi s '^'^^-r^EF/V— :/(7)^7'^ofc=t>':7;^^— 
^(Dfcae>^!KJg'g«feOA«9 P^*MV^TV^S (Ii|4A) „ Trp'^^tm^-^ 
i-V^EF/l^::^<D^*'^S PHXGS<D^Sf*^ Xe n o p u s jj^^n ^Sr-g-tP:^ 
T O IrI^ ^ L - P G D S mH(Or % / ^^J^C^3V^T^# $ tuTV ^ So P 2 

EF/V~:7'<lr«^-t-S Pro''\ Hi s'"" J^m-rS«-?^^:65{S< . ^lO 2 

GD S (DS®^'g'$i5{4--<DJ^'^{cm^;^^^fiJ^Wc:i-i:#x. e>ti.6o 
(i i i) y/Kjj&y >'i:bT<Z)L-PGDS©^?fti4W'5^/'<>'^^'^ 
iK.^03^^<k^^P«fe a; UT ^ i^^©#:fcTt- L - P G D S ^Mft>fb 
fdo L - P GD S (D^(D y tK:* y V^r^MUT ^ ^-^T^l^^-^— 

/^tr^-^-rSo 'i^'i^ix bOiSOP h e ^'Ji. ^fS^^ft^m^V 2 i 2 i 2 i^T^C 
2 2 2 it;:*3V>-cm'fco:rclilfem44#:^^l-^c (EI4 B) „ ^^(7)P 2 i 2 i 2 
xS^^ttP h e ««©5£< -CjgfcdK :^#V^^Sm■?^SS:^■rSJE£v^^?|^«^^U. 
— e -Me t C 2 2 2 l^^B^;I*5V^Tfi^^&i-5al^m•^^S^^ P h e 
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vfz.u'^y ^ i^m^^imm-r^ tmiHifhfi^o :itiib(ou^y^ Kmt*^ 
L - p G D s mii^mm-t^o - <^ ^ kis©^-^j* i^^y m 

( i v) SICPGHaC^Ji^'^iil^ 

cn^/Vd?— S/^PGH2^7*y^S^ffiV^f^:^. S^PGHgttL-PGD 

U r^^>^>'m\^W^Vf^=^:y hV"?— :*-:^1h>r KJ3:*3JtS Cl l JJi^-a-b 
^^il^f:iteiK©Cy s«*^^(0^;e— /wSJJliiJ^ao PGHgO^a^^ 

^fc^i^SLy s^^2^t>'Ar g«^<:oiil^<DIE(©flHti-J;t)=l=a^^ixS (135) „ 

mmf^'^mL(Dm.^\k-^/v v it.m\k(D t ^^t^jv^m^m-r^ p gh 2 ^ fci^ p 

So o^>'>5r l^m<Dm7l<imfi^i'i P h e « ^^tt;?M e t ^ ^ Sr-g-?>j^ 

(^*^/6''e>M^I«Sr:^^S r i: Id j; 0 #M6<JJj:p GD zSrMat-rS ^ t 
h-iXiJ7a-<>'i?>'^^-rSJ;i9iSi^v^:^i^PGD2S:iiX^-r2)+5>'fc;^ 
(v) L-PGDS(DSi»« 

L-PGDstcj;9 M^s^t^s p GD s^^coRmmm^m^vm e i-^u^o 

L-PGDSc^Mj^^t:SCy s ^^T'fe9. -^<^^:^-/VSf*S e r Th 
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P GD S icm-SJ^'^^^«> P GD S^^J1^3V^-CC y s « ^©ajlil^'^P 

(!2l5i^T^Sl6(DX^l) o ^7^yH^:*3V>TMI^OCy s ^^<DS e r *^ Th 
r ^ \ RXJ^S e r " i (Z)7k^^-g-^ y h V—^ tt. C y s « p 
K a Sr^i>$^. ^a^Wp H-T?(OP GD SMS^(^S^&St U-C^:^-^— hTc:^ 

;^-:^?ir^j^^k$-&So ^^f\^fim:>mmyi-&rf(Di,o-Q^^ (me) „ 

*P<feSr^C5 (XS3) „ S e r Kn=a{^ix/vS«:^^^3fe S -O^-g-^ 

til^mi-'S (Xm3S.tJ«4) o ^^^PGDzCDmiim. Cy s ^ = £7)^;^— /V-;/ 
(vi) L-PGDS?gtt«Z)^^#:5>^ 

til^Ul/t^^fe-g-^T^^m^trSimi-SfcfeL - P GD S^^(Omm^'^ 

^T-JltiiU pH8. QJtT^l OTL-PGDSfi^tt^JtlfeU:^ (^8) „ 

Cy s^^tiL-PGDSStt^MISaSt UT?m^tbfCo ^WiihOy 
^Al a^m^t5:ti#^Sffi^^^le:^5 36>b-efcS„ MIKJi^<5ry Y)^U<DCy s 
85|fg|tpfc Knaev-zV^^;^^— <7)S e r Th r ^tJ«S e r ^^t:A 1 
ate:<fc9e*feL;/£:#^> ^c^PGD S?Sftt«. P GH2^^:oV^T©Km©gS^Jfc 
3 0~1 ^%\Z.WP\^tz. msm:^^!) o ^oXk c a t/Km 

Se r'^^Al a^T^Se r^'Al aO^^H^^O. 36S.T^0. 50 
M M" ^ -eif14M®^§Jl<D 5 4><D 1 Xmm^W> bfco L - P G D S 

S e r "A 1 a y-:fjl^mmm^^^'^xm\&mm<0 l 0%OTl:i^^i>U. 
S e r Th r^^RXJ^S er^^<D h y ://^^^m-*3V^Tfi^^i A/ifM^L 

S e r }fr^^->JV^7:^^'-X*^mt^f\^. JbfBftllS^f^ffilC*3JtSRiS 
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^g-f^tw^lC, 3o(^^Mf*JPh e*^ I 1 e. Ar g««G 1 u^ttJ^Ly 
s ^^G 1 udS^^^^4. 4 7, 4. 8 6^t)«5. 7 1 AiM-'r^-"^ ^ V^ 9 k c 
a t/KmT% 2. 3 8 iuM-^5>-'^^i-S»i±M^^©^tuJ; «9 . 2f&;»c# 

Kmie (pH8-Cl 1 — 1 5 fiM) « A r g^^G 1 vL^m^ (7 mM) ^^tl" 

fSifttM^^ (i3^M) icmwc-f-^o :itih(D^m-iL-PGjDss:)ts(DmM 
^m-tmmt(Dmm^n.x-\^i3: < ^msmxi>^ - 1 ^^^-r^o l - p gd 

CD jEm^tf^ PGHg-^PGDat^a m(DMm^ t<Dmi^±^ t^fmiti $ 

(EI IB) . ^^i^.^SSf^'^Spm-i^oo^lijit^^o ia5i;i^-t-PGH2^ 

^^y'/Vh nm\^. P h e « ^ J; 19 Mi^C y s ^ fc> 

J[2:v>:A:tc:^^i^^J|5l^-r5<^)^S&tt#So Thr^^^Al a^OTy r ^*^Ph 
e < e>-<TfiH4^S 1/2 lC^^>-t-5o #oTT h r ^ '•^^t 
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(v i i) L-PGDStJlJ;S^i|&PGD2<Di«i^^1^-g- 

L-PGDS(i. ±]^mP GD (Kd = 8 9. 4±3. 4 nM, 

k„„=l. 24x 1 03±3 7M-^#-M£off=l. llxlO-^±7. Ox 
1 0-«#-^) K^^ir^tK ^®^7:'^^>'*«ii^*f (Jonson, et 
5 al. , BiQtechniques 1991 Nov; 11 (5) : 620-627 ; Beuckmann et al. , Biochemistry, 

38:8006-8013(1996)) P GE 2 1> P G F 2„ t^-^Us^jlV^ (1^7) » L- 

'^bfePGD2;6SL-PGDs<z)j^;^c^4^'^r5, hd*e>t^o< ^mmt^^t^^ 
10 (D^^mn L - p G D s nmmp^xc oxt ^ u;^ p g d a-^^^ t \^xmm 

(II) mmm^m\^?> L-PGDsmm^Kom'^ 

* 2 xfi 3 fc^-r 3 ^ym^m^m^^Xs l - p g d s ^m.^-r^ih^^ 

15 m^-r^^t^^x^^o 

20 (b) 'mi\\^'km(n>tuimm.^w^\^ 

25 -i-l(DL-PGDS<Dr^/^gB^jT?^ 3 9^fc. 4 3-4 8^fc. 5 4^, 6 5-6 7^fc, 

7 7-8 3^4, 9 0-9 6f&, 1 0 3-1 0 7^, 116-120{fc. 129- 

1 3 3{4. i4 3-i4 9^a:> 1 8 o^(^r5:y^ast?fe§o 

L-PGDS0 3^fc5n35lf*::^5t1f#^Slc, ^^b-g-ife^^-if lCoV>T. L- 
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mi\:.^m(om^^mt^'^t^^7!i>b. l - p gd s (om^mLKMvx:tLwmm: 

h . -h U L - P G D S (D^W^^m^^^^ U-^V ^ y — K 

D s ©^^^$ls&--^'^-r-5fl^#:^xif ^ >- l-pgd 
s ©ff^^ia^J^^i§-e^ So 

— ijr— . Insight II Srffiv^S -^^^'T?^ So ^ 

@6<JOfcfelC#SiJiJ:f^^$^fc Insight II G^^i;?^.— /wefoS L u d 

:i^^m^mmir^ L - P GD S (0«atM;^S^ffiv^T y — K-fk-^tr^oltfci" 
SPgf*> '0ai;tff1g!!&<©fb-a'«^<^#it;dSA;^ UTS>S =a :/t:'::>--^5'-1'<^x'-i5'-< 
—y^ UT. 4" (D^t^m i:L-PGDS©3 ?}C7C^5t±©1=g2 

(??3i;t;/lx:^-<^):fc:# ^ ^m^nn ^^Id L - P G D S m^T^it^m^'r 
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\^^i^<XhU%^^£mi^'^mXi>^o 

i;^;vmfS: if ^^t>*^i-V ^mtK L - P G D S CD ^/ViJ' ^ T;^^"? 

■^i-:5S:ei^ L-PGDScD^^^ftim^P^^irTK^M-^^S^-e^?) Ht-J*. 
^^b-a^Ji: L-PGD S i:(D^'^^^:*5V^Ti:{^:6^;^^^W355^l:'^^v^J; 5 1^:. -^fc. 
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nsight IKDDIS COVER^i^^a— /HCfcS, m^W\^McMi\:,-^f\^ 
iZLAMBERCDtlM. CVFFti:i£^mmX*^^o */c. Insight II 

^ L-PGDS(^3 55fe5c«5t^^tr^ 5>^<^ 3 ^TC^atM^ tr^m 

^—(n>^^mm^7<ti\^x. ai^tr^— iS'— ®a5Ji-t?y — hMk-^i^i l-pgd 

rJ' y T>f SrffiV^S^fc^0 3^7^^IB^UTt)J;V^;6^ jg^N-f U^j 3^5fe7C^ 

la^fflv^^^<Tt>m^6^^i^m■^aM-efe5o -^euT. y-Hb-g-^^^SL-PG 
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^i*t>*>-5o 5H^;^7i^t^^^^:-ffiv^s:^m> zO^^^J^^ insight i i 

itV— h^'it^m^ h >- ^ ^fnih-k^ ^ L - P G D S t 

S ci^f^i. L-PGDS (o^W^^W: t i\^'^s^<o^^<om^<onm<o 

fi. L-PGDS i:^b'a■#^355*#bTv^§^>t'T^ l-pgd S^i^^>fk^i3: 
^:ztxmh^^o ^ tc^t-^n^^^-^ Jfc V ^^4^T'fm L - P G D S (om^ 

la L-PGDS <ommmm(ot^Mxm^^tc:^^xn z>^t -a^x^ r (om 

-a-. |g 2 ^ b < 3 IJIIB^© L-PGDS <^^atM^^'feo xm^^n O^h 
dS"T?# So *:fele:^M;6S*)tbHf Se-MetML-PGDS ©«5tJ^^(0^j£-e^ 

L-PGDS <Dmmn(omw\^'^m^wsi x^tz.^. 0* u < 

«^^*^L;'S:'fb:'a-#»SrS^ (>^nx^iJ'^9i^i:?:^H2) m=^rK^mt^^ 
^■C. mb-g-'fe©^^m^14SrRi.W-t-5lfc^^?tmi-S (M;l«. Shimizu, T.. 
Yamamoto, S. , and Hayaishi, 0. (1979). Purification and properties of 
prostaglandin D synthetase from rat brain. J. . Biol. Chem. 254, 5222-5228 

«r#Ri) o ^mm'mm^\t.m^^m'(oii^\z.\^xno^tti^xt^o 
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mmi<0 Cl-'*C] :7'n;^^?i/7Vi^>' (PG) HgJi. Cl-'^C] r=7^ 

^^^f* lmM^;^^:^><> W h— /l^ (DTT) *3J;t»^^'^tpO. IMi^^^ 
W^W. (pH8. 0) 4 9Ai Uc:. PGHa ^ h 

A b-cfir 5o 25 "C. 3o~6o #p^<Da^;;#. ufc^— y — /i^ 

/O. lM^:y-'yfkW^ (30:4:1 v/v/v) 300^1 ^^PX-T^J^? 

(90:2:1 v/v/v) ) ^fT5o MiBm. P GD2®:9-i:^tbJ!^^<^lfP 

r^TlS(^)^I^PGH2^ffiv^T^m^J^;^fTV\ F e Cl a^j^liSlJlJ: 

t)PGH2^i2 (s) -t Kn:arv'-8, 1 0 - h7 5 -ix;^-^:/^?' 
7*:;57 b yal/w-/^^^^:5>^U^#^ ii-^iS- VG^E^^P^W^mt-r^m^ 

HPLC*>5V>«r1f|R<^EL I SAlCj:|9PGD2 ^^*t-5:^fe^^ffi-e# 

mmn 

L-PGDS<^i5t3t 
3e^L-PGDS(Dl^3t 

G 1 u2 4^^bC5^^-T?<^L-PGDSit^^ [EMB L/G e nB a nk 
/DDB J^'^TjJ^-feixi/a D 8 3 3 2 9] ^■x'>^;^Ji^ c DNA7^ 

>^9y'-;5^bPCRiii|iilJ:J;!?#. pGEX-2T (T-^i/^A- 
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^T/^-^^/T '^W^^-T^y^tt) iJlffAU ^<D^^^:J'i5'— t?Escherichia 
coli DH5a (jmm ^J^mmVtCo pGEX-2T«Be<)5t^5^^S^^//Vt5'^ 
(GSH) € (gst) ^M^^<DTm^WX\.. S^MS 

^^GSTm^m&mtl.X^m-r^fc}^(D^m.^^^—X-h^o Cy s e SA 
5 1 a Srf^^i-Sfca?). #6»^^fc^m-<^5' ^5^-%^^^ UTC y s a 5 SrA 1 a 

5' -GCTGTATTGTATATGg c a AAG AC AGTGGT A- 3 * 
5' -TACCACTGTCTT t g c C AT AT AC AAT AC AG C - 3 ' 
^f^J^U:feio $ fe»lvi;i.OQuick change site-directed mutagenesis ^-y h 
10 b^iJ^i^— >'^fc) S^ffiV^TCy s 6 5A1 a^^-^^ ^—^t^^^Vtio -tL^ 

(GSH) h^>';^:73i7— ^at-e^ (EMB L/G e nB a n k 
/DDB J^*^T^-feriXv/3 U5 8 0 1 2) ^^-^-^^^ ^(D^^^ 

-tfEscherichia coli DH5a (jm^) ^MM^^l^fCo 
r (Om^^^ 9 — -ejl^K^tfe b^Escherichia coli DH5 a "T^i^^^S L - P 
15 GDStiGSTM-a-SeWT^fc^o ?F^«fem#:^L Bj#%. 3 T'C'tfit^U O 
Deoonm^^O. 5-0. 6{c:^£ofc^r'5"e0. 6 - 1 mMfCf^^ j; 5 I- I P T 

my^^oXlL^^^^^ GSH— t^rti—:^ 4 B;^79i^^^'l3•^ btj^7:7^—jj: 

20 J:«9*t3^Ufc:o Cltb^ b d ^ fVi-T ^-^^-^^ h bL - P GD S i G S H^^ 

SmMhy x<>/'HC 1 (pH8. 0) S u p e r d e x 7 5 

;;?7 93.^n-^ b:/^:7^— ;SrfTV\ §|^i^V^T 1 0 mM^^ivH-^ (p 
H4. 5) cf»-t?Mo n o-StJ^n-^ hrJ^^^-f — SrfTV\ ^ b iCJltll^ff o fCo 
^,^*5gp{i#^^^^^^A}*Q uickChange tU{4#^^^^M^A=¥ 
25 h (Stratgene, Heiderberg, Germeny) ^fflV^•r^TofCo ^©DNASB^IJfi^ 

SequiTher mih^l' h (Epicentre Technologies, 

Madison, WI) J: S f--f iJ^ /Via?lJ^^<7)# L I - C O R^7*/V4 0 0 0 L g » 
DNAi/— (LI-COR Inc. , Lincoln, NE) X^^X^fz.^ 
S e-Me tML-PGDS<DMjt 
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±^(^^tJ:b-C#yhpGEX-2T^^i5'— -CE. c o 1 i B8 34 (DE 
3) (Novagene, WI,^ffl) SrJ^^ifeU ^<^-fe P« ^^=^i^Sr-g-^i-ST 
^ymi-WA/fci^^S-e^aUfc (1 L^fctXDg^) :T9=-'yi. 5 g ; T/V 
df^VHCll. 7 5 s -.TP^y^v^^^l. 2 g ; i/x^X^ 0 . 1 g ; iJ^/W 
^^:/^2 g ; iJ^/ViJ'^i^l g ; jJ^y-^-l. 6 2 6 g : t;^^i^>'0. U7. 5 
^yn^i^i^O. 7 g ; n^r^/'^^O. 7 g ; y ->':/HC 1 1 . 2 6 g ; 7a; 
-/UTyr^^'O. 4 g ; y >'0. 3g, -feyve. 2 5 g ; h W:^::^i^O. 
7g;^n£x>'0. Sg-./^y^'O. 7 g ; TT^ci^i/ 1 g ; ^T/ 1 : 3 3 
g;^^i^O. 3 3 g ; ^^^-^/l^l g> l^^^^hy 5 g ; =i/^;J^^3 

g ;i^^krv^=^'^i^l. 5 g ;7Km<li-^hy IJ'AO. 8 5g;K2HP04l 
0. 5g;MgSO40. 25g;FeS04 (II) 0. 0042g; 

2 0 g ; ±uy ;^^:t^:yO. 0 7 5 g^ RXMao and Michayluk Basal tf 
^J'^V"^ (Sigma-Aldrich) o ±IB;^«&-ec^J^^le:3feiz:oT> BW^Wki^^ 3 
7'C01mL(^LBi§:H&-T?— Bfei#^U^o ^© 1 mLOJt^l?^^ 5 0 OmL<C»± 

m^m^mi^ 37 "c-e $ b lii— sfeit* uf-o r © 5 0 0 m l 5 *> 

5 0mL^3 5 OmL(7)^LV^±|aitJ^6i-*PX.3 7'C-t?itaU. ODeoonm^^O. 
5-0. 6{;i;fcofc^^^-C0. 6-linMiZ.fj:^i:oKlPTG^m)}\i\^. 3 
7*C-ei 2NFP^i§llt:j^ttx L-PGDSSrfeSU:/t„ 
Se-MetML-PGDS ©J|ti8«JilB^^i^ i P C:^fe-e*3^: J&o fc„ 

mmm2 

L-PGDS(7)Ma>fb 

1 0 uMCDsi 1 1 - t r a n s U'^/^ V^<Sr-^tp5mM h 

y;^/Hci (pH8. w^Bit:^h^yi!^mmm) \^nL.m^v. vm-sm 

])-^T. Badford, MA) Srl9V^5PS^iai;i J; «9 1 0 m g/m I *l?jS^bfCo 
f^^mt^^^y^^^^ yzmmmmVLi:. t) 2 2 . 5 'C©-^iaS-T?fTo^„ 
^^MOCy s*^Al a L-PGDSf:i. lQmg/ml<D^l^^<^W^2 n 1 
^2M-^ni/^-^h y e^i^, 0. IMby^/HCl (p H 8) ^tJ? 1 0 % ( v 

/v) 1, 4-i;?:a-dE^-y->^^tp^^»(oyif— ^^iS'a'-rsc:fcicj;o 
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Xm^it $ "^fto 3 mm&.f^\^miz(D:kt $0. IxO. IxO. 4 mm(Om^ 

S e-Me tMCy s ««A 1 a L- P GD S Ij^n:^^^^^ Ka 5/:/^^^ 
feJ-J:!?#fc„ ^?^f*l 0 ^M<Da 1 1 - t r a n s V^/^T >'^^-^tp2 iu 1 
5 (Dl OmgXml(D^>^y^ii'W^. RXJ^O. 1M<D h V :^yilC \ (pH9. 

5) fOl. 2 SM^J^Vil-f by 1 0%<^>i>:^'ar1^i^x 2%hy^ Y:^ 

X - 4 0 5 ^^tf^S^M(Om^f)^hti:^ito 

^^^^^•^9 ?^—^-i-immimmmxm^±mRxj^R i g a k u rax i 

s- I v-fpi— v^^^i/:?"!^— b->;^7"A^^v^-c;^^bfc (fefti. oooo 
10 A) „ 

5c^<^L-PGDS<^^^«^fidia<^:^#$ a=4 6. 2, b = 6 6. 8. 
c = 1 0 5 . 3 ASrWf-S^;^^m®^rai^ P 2 1 2 1 2 1 ICM ^^fi^^'fifc^t' 

s e-Me tmlu-FGr>s<o^^^^1lM^^m<o^mmc22 2^^zml^^iiL 

15 iao5:Jc#$a = 4 5. 7^ b = 6 6. 8. c = 104. 5 ASr^U^*[-|9^^ifl^^ 

20 S e-Me tmRXJ^$l^<DCy s ««A 1 a 1. - P GID S <D^^^(Dmi^^ 

i?fi:5?.>^y :/i/-83SWlf— Ay^i^I (BL4 5XU) i^^'?i^KiJ' y n 
^7 — 3 :/T'i@Jg 100 K-eJR^ bfco HI^x— «D E N Z 
tJ^SCALEPACK (Otwinowski et al. , Methods Enzymol. , 276: 307-326 
(1997)) %ffiV^T^?y®U;/fco CCP4;^-f^b (Collaborative Computational 

25 Project, Number 4, 1994) ^5l#i!<^^^6«Jth#Jj:fflV^fcio 

^^i^C2 2 2ilz:Jl-r 5S e-Me tSCy s ^^A 1 a L-PGDS<Z>^ 

^7!)> h MM blTCo {Smnm^^Wf-^B-mSin^ SHARP (de U 
Fortelle et al.. Methods Enzymol. , 276:472-494 (1997)) S-U^SOLOMON 
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(Abrahams et al. , Acta Crystal logr. , 032:30-42 (1996)) ^^V^T^T?JCofCo 
'fxi^'7J>^. O (Jones et al.. Acta Crystal logr. , A47: 110-119 (1991)) 'Bl 
tJ^X t a 1 V i e w (McRee, Practical protein crystallography. Academic 
Press, 1993) ^^7*/^#l|(^)fc^^)^V^f^:o ^^^e^JfS^-fkfiCNS (Brunger et 
al. , Acta Crystallogr. , D54 : 905-921 (1996) ) JdJ: -5 i^^=t'Witi^^^M. bfcft 

(D^X/H*C 2 2 2 l^^B1»at^^l*3V^TCD/^— :/OA s n «^S.tI«9 0(DN*C 
aSSr^^'feV^o ^^^^^^'Bca^^tJit.. S e-Me tl^^lCoVNT2. 5 A 

P 2 1 2 1 2 ^^^-t-^^^O^^B^^^^Sm^ffiV^T«?#. 
^6^W^>fhi^^Tofc=^, CCP 4;?'i-r— hOREFMAC 5 tfffiV^T$ fetJl^'/V 

l^m^^^RRX^^frMi^^ ^(D5c^(D^I^}^:oV^T2. 1 A5>#Plg-C^tt^tb 
0. 2 4^U?0. 2 8-^S)ofCo P2i2i2iO^^OSatf*. 4Aat±<?5M^ 

T/i^EF/V— 7*^T^Ph e^^^^V^T. C2 2 2i(^)S eMe t 
^^>?^gi-^<^^0^^^-f (:^^)c©m^r.m. s.d. = 0. 2 6A) „ W 
:^0«3ti^=KORamachandran:7'a y h(DfP$tt'feV^'gg^F^J:i^*^*'feV\ 

#btbf^^^L-PGDS(^mitM^%^2iC, Se-Me tML-PGD 
S 0«3tJ^^Sr^ 3 K^-to 

L-PGDS^c^PGD^tP^-^ 

L-PGDS^©PGD2^ PGEg^ PGF 2.<^^-8'^^^ BiaCore2000ix;^f^ 
(BiaCore, Uppsala, Sweden) ■e^ffi:/7:^^>*'!ia!l3^?fe^-fflV^T^WUfc„ 
:;&/V3j?3fiy^^/l^ds^;^ h7V-^^g[SbfcCM5-feVi?-— '5^5/:^ (B I Ac o r 
e AB) (CL-PGDS^^^^Cy s««' *««A1 a <^@^'fk;bfc„ 
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5iT?2 5X:x-noito #Ki^<^=^, ^yiT'^ffitrl 5 ^ 1 ©1. 5 

Mm^J- J: «9 S^^*:feo iS^^^lifi^ 4 o<7>aS: L.fcH^tJ: J: 5 L a n g m 

u i r 1 : i^^^y'/i^^m^^xMmmm sr^u?(v>fe 

j^y:7 h»> OCT— B I A^>'^y 3.3^—^x3:^3. oy^ h^^T^m^^^ 

L - P GD S <D±iimt^m\f^fc L - P GD S P£»^J(0^^ 



■C^$^xS> 4-i^-<>'>' (a, d) i^^u^zfy'l^-S-^ Vy^>-1- (4 

T-5 6«L-PGDS(D3 9^ 40^ 43, 45, 48, 5 4, 6 7, 69, 
77, 79, 92, 94, 9 6, 1 05, 1 0 7, 1 0 9, 1 1 6, 1 1 8, 1 

20, 129, 131, 133, 145, 147, 1 4 9&<DT ^ y^^^KX 
tJJ^^^tUSJiK'iry ^^CAoTV^So w05-^4 5, 9 2, 1 4 7, 1 4 9{4(7) 

r^ymBmi-A^W^-^WLXh^. AT-5 6jiL-PGDS(^ia.W^j-efe§ 

AT-560L-PGDS ^^^tfeia^^-^ffi 

\lh^X.m^m^m\r^X. ±XM.mVtcAT-5 6(D L-PGDS mMK 

M-t^mmi^^. Rxj^it^<orcJsbAT- 5 6<d h- p GD s ^m\^Mir^mm 
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L-PGDS [1-**C] PGH2 {5nM) ^m^t 

LT. t bijfl^X.ML-PGDS, 0. 1 M T r i s -HC 1 (pH8. 
0) . imM DTT (v?^;*-;^ W /v-) #&Tl-2 5t:-t?l:$>r^^iS$^ 
it. 

msk^PGD^^mm (H-PGDS) iaWM14a!I^J-«> Cl-'*C] 
PGH2 (4 O nM^MMt UT. 0. IM T r i s -HC 1 (pH8. 0) , 
0. ImM GSH (M7um^/^^^:t>) . #^Tl- 2 5 t^-C 3 0 ^3?^^ ^ 

nm UfCo ?S:*3 A T - 5 6 fi#^¥ 7-70112 3 — 4 Micmm.<D:^^ 

i^^^miOK^-To AT-5 6t*. ffi»^fe#6ttJ:L-PGDSi2:J;5PGH 

9 5MMT*fcofc„ AT- 5 6 (3-3 0 0/iM) H-PGDStrl®. 

^\^^i)^'z>-fto coJ;5te:AT-5 6 f*L-PGDS^#M6!Jic|JaWi~S^t;'^#7 

L-PGDS^^m-t-^^jia (TE-6 7 1) ^>h(DP G'D^mMz.^itt^AT 
- 5 6 (T^ai^J^-^^ 

L-PGDSSr^m-rSli V/h^M^^JI& (TE6 7 1) d^b<^;^/We7 
;^-/:7;^-T (A2 3 1 8 7 ; 5- (p^^/l^T^ -2-[[(2R, 3R, 6 
S, 8S, 9R, 11 R) -3, 9, 11- hV y^'^/l^-S- [ (IS) -1- 
7<^/W-2-;r^y-2- (IH-lfn— /^-2— I'/V^) ^^^^/V] -1. 7->? 

[5. 5] e7V-7*:*-2-H'>'V] -4— <^^>^'ari^>^— /V 
i^H) 0; S P G D gM^JJi^S A T - 5 6 (O^^Jf^ffi ^^-<^o 
TE-6 7 Itrl X 1 0^m<D^^X-^^ 1^ hiZ.mU\^. ^VnT» 

^A2 3 1 8 7 (5/iM) "CflMUTPGDaM^^ip^bfCo AT-5 6fc5 
VNfi^ (Vehicle) A2 3 1 8 7flM<Dl 5 
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ipu^o A2 3 1 8 7mwL<oi5^m^^mm^mi^L'. ^mm'¥<DPGD2m 
^^3i:/-r>f A>r Ayr^z-fe^ (EI A) m^x<:>x^mvtco 

mm^m 1 1 (-:^-ro T E - 6 7 1 ^J5S{i»MtJ:Jt-<. A 2 3 1 8 7 tf^itgrf- 
^::itKX-=>XPGD2M^tmM\^fco :i<da2 3 1 8 7pMiCj;§PGD2 
m±^AT-5 6i-imm.^WmmmVtio ;i<^Jg:^t>AT-5 6}6SL-PGD 



^2 

L - P G D S (7) 3 ^^7^^3tM^ 



ATOM 


1 


N 


GLN A 


35 


7.532 


25. 687 


-6.080 


1. 00 33. 40 


N 


ATOM 


2 


CA 


GLN A 


35 


7.880 


26. 161 


-4. 715 


1. 00 32. 79 


C 


ATOM 


3 


CB 


GLN A 


35 


6. 613 


26. 584 


-3. 976 


1. 00 34. 50 


C 


ATOM 


4 


CG 


GLN A 


35 


5.450 


25. 616 


-4. 062 


1. 00 39. 74 


c 


ATOM 


5 


CD 


GLN A 


35 


4.209 


26. 171 


-3. 369 


1. 00 49. 53 


c 


ATOM 


6 


OEl 


GLN A 


35 


3. 153 


25. 528 


-3. 327 


1.00 50.48 


0 


ATOM 


7 


NE2 GLN A 


35 


4.337 


27. 377 


-2. 817 


1. 00 49. 93 


N 


ATOM 


8 


C 


GLN A 


35 


8.666 


25. 154 


-3. 873 


1. 00 30. 34 


c 


ATOM 


9 


0 


GLN A 


35 


9. 147 


25. 489 


-2. 794 


1. 00 29. 61 


0 


ATOM 


10 


N 


GLN A 


36 


8. 811 


23. 929 


-4. 367 


1. 00 27. 61 


N 


ATOM 


11 


CA 


GLN A 


36 


9. 561 


22. 906 


-3. 636 


1. 00 25. 74 


c 


ATOM 


12 


CB 


GLN A 


36 


9. 751 


21. 657 


-4. 503 


1. 00 24. 32 


C 


ATOM 


13 


CG 


GLN A 


36 


10. 312 


20. 473 


-3. 731 


1. 00 24. 51 


c 


ATOM 


14 


CD 


GLN A 


36 


10. 259 


19. 181 


-4. 516 


1. 00 21. 94 


c 


ATOM 


15 


OEl 


GLN A 


36 


11. 020 


18. 974 


-5. 459 


1. 00 30. 10 


0 


ATOM 


16 


NE2 GLN A 


36 


9. 350 


18. 307 


-4. 134 


1. 00 26. 53 


N 


ATOM 


17 


C 


GLN A 


36 


10. 930 


23. 421 


-3. 170 


1.00 23.41 


C 


ATOM 


18 


0 


GLN A 


36 


11. 341 


23. 145 


-2. 047 


1.00 20.27 


0 


ATOM 


19 


N 


ASP A 


37 


11. 625 


24. 162 


-4. 036 


1. 00 24. 65 


N 


ATOM 


20 


CA 


ASP A 


37 


12. 942 


24. 731 


-3. 709 


1.00 24.97 


C 
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10 



15 



20 



25 



ATOM 


21 


CB 


ASP A 


37 


13. 470 


25. 596 


-4. 859 


1. 00 28. 96 


C 


ATOM 


22 


CG 


ASP A 


37 


14. 187 


24. 793 


-5. 919 


1. 00 34. 20 


C 


ATOM 


23 


GDI 


ASP A 


37 


14. 733 


25. 418 


-6. 856 


1. 00 41. 87 


0 


ATOM 


24 


0D2 


ASP A 


37 


14. 208 


23. 548 


-5. 820 


1. 00 45. 04 


0 


ATOM 


25 


C 


ASP A 


37 


12. 915 


25. 597 


-2. 457 


1. 00 23. 64 


C 


ATOM 


26 


0 


ASP A 


37 


13. 938 


25. 778 


-1. 795 


1. 00 23. 30 


0 


ATOM 


27 


N 


LYS A 


38 


11. 745 


26. 137 


-2. 139 


1. 00 22. 75 


N 


ATOM 


28 


CA 


LYS A 


38 


11. 595 


26. 996 


-0. 974 


1. 00 23. 00 


C 


ATOM 


29 


CB 


LYS A 


38 


10. 238 


27. 717 


-1. 013 


1. 00 23. 35 


C 


ATOM 


30 


CG 


LYS A 


38 


10. 024 


28. 669 


-2. 185 


1. 00 23. 60 


C 


ATOM 


31 


CD 


LYS A 


38 


10. 993 


29. 825 


-2. 126 


1. 00 24. 32 


C 


ATOM 


32 


CE 


LYS A 


38 


10. 606 


30. 923 


-3. 107 


1.00 27.38 


C 


ATOM 


33 


NZ 


LYS A 


38 


9.282 


31. 485 


-2. 771 


1. 00 26. 05 


N 


AT(M 


34 


C 


LYS A 


38 


11. 704 


26. 225 


0. 341 


1. 00 22. 03 


C 


ATOM 


35 


0 


LYS A 


38 


11. 980 


26. 815 


1. 385 


1. 00 21. 91 


0 


ATOM 


36 


N 


PHE A 


39 


11.501 


24. 912 


0. 284 


1. 00 20. 33 


N 


ATOM 


37 


CA 


PHE A 


39 


11. 535 


24. 079 


1.480 


1.00 17.56 


C 


ATOM 


38 


CB 


PHE A 


39 


10. 391 


23. 056 


1.442 


1. 00 19. 18 


c 


ATOM 


39 


CG 


PHE A 


39 


9. 012 


23. 676 


1.421 


1. 00 21. 95 


c 


ATOM 


40 


CDl 


PHE A 


39 


8. 514 


24. 254 


0. 263 


1.00 16.05 


c 


ATOM 


41 


CEl 


PHE A 


39 


7. 233 


24. 811 


0. 231 


1. 00 25. 13 


c 


ATOM 


42 


CZ 


PHE A 


39 


6.442 


24. 794 


1. 372 


1. 00 26. 46 


c 


ATOM 


43 


CE2 PHE A 


39 


6. 934 


24. 219 


2. 544 


1. 00 28. 59 


c 


ATOM 


44 


CD2 PHE A 


39 


8. 213 


23. 664 


2. 561 


1. 00 25. 15 


c 


ATOM 


45 


C 


PHE A 


39 


12. 860 


23. 359 


1. 692 


1. 00 18. 10 


c 


ATOM 


46 


0 


PHE A 


39 


.12.999 


22. 536 


2.598 


1.00 15.86 


0 


ATOM 


47 


N 


LEU A 


40 


13. 840 


23. 662 


0. 855 


1.00 17.02 


N 


ATOM 


48 


CA 


LEU A 


40 


15. 140 


23. 037 


1.001 


1.00 17.96 


c 


ATOM 


49 


CB 


LEU A 


40 


16. 034 


23. 360 


-0. 198 


1.00 17.02 


c 
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5 



10 



15 



20 



ATOM 


50 


C3G 


LEU A 


40 


15. 501 


22. 886 


-1. 546 


1. 00 20. 11 


C 


ATOM 


51 


CDl 


LEU A 


40 


16. 493 


23. 229 


-2. 659 


1. 00 20. 64 


C 


ATOM 


52 


CD2 LEU A 


40 


15. 266 


21. 391 


-1. 481 


1.00 15.79 


C 


ATOM 


53 


C 


LEU A 


40 


15. 750 


23. 602 


2. 271 


1.00 17.56 


C 


ATOM 


54 


0 


LEU A 


40 


15. 202 


24. 528 


2. 874 


1.00 17.30 


0 


ATOM 


55 


N 


GLY A 


41 


16. 861 


23. 019 


2. 702 


1.00 16.10 


N 


ATOM 


56 


CA 


GLY A 


41 


17. 521 


23. 531 


3. 888 


1.00 15.92 


C 


ATOM 


57 


C 


GLY A 


41 


17. 293 


22. 823 


5. 207 


1.00 15.14 


C 


ATOM 


58 


0 


GLY A 


41 


16. 873 


21. 667 


5. 253 


1.00 17.51 


0 


ATOM 


59 


N 


ARG A 


42 


17. 564 


23. 550 


6. 289 


1.00 15.43 


N 


ATOM 


60 


CA 


ARG A 


42 


17. 461 


23. 028 


7.645 


1.00 17.08 


C 


ATOM 


61 


CB 


ARG A 


42 


18. 509 


23. 721 


8. 538 


1.00 15.38 


C 


ATOM 


62 


CG 


ARG A 


42 


18. 574 


23. 214 


9.995 


1.00 15.81 


c 


ATOM 


63 


CD 


ARG A 


42 


19. 475 


24. 086 


10. 917 


1.00 17.38 


c 


ATOM 


64 


NE 


ARG A 


42 


18. 931 


25. 430 


11. 127 


1.00 20.69 


N 


ATOM 


65 


CZ 


ARG A 


42 


19. 516 


26. 393 


11. 846 


1. 00 24. 91 


C 


ATOM 


66 


NHl ARG A 


42 


20. 676 


26. 180 


12. 449 


1.00 18.52 


N 


ATOM 


67 


NH2 ARG A 


42 


18. 946 


27. 591 


11.948 


1. 00 23. 29 


N 


ATOM 


68 


C 


ARG A 


42 


16. 093 


23. 133 


8. 320 


1.00 16.71 


C 


ATOM 


69 


0 


ARG A 


42 


15. 490 


24. 209 


8. 393 


1.00 17.77 


0 


ATOM 


70 


N 


TRP A 


43 


15. 627 


22. 001 


8. 836 


1.00 17.28 


N 


ATOM 


71 


CA 


TRP A 


43 


14. 356 


21. 939 


9. 552 


1. 00 18. 13 


C 


ATOM 


72 


CB 


TRP A 


43 


13. 283 


21. 239 


8. 721 


1.00 15.45 


C 


ATOM 


73 


CG 


TRP A 


43 


12. 856 


21. 946 


7. 485 


1.00 15.71 


C 


ATOM 


74 


CDl TRP A 


43 


13. 401 


21. 834 


6. 233 


1.00 15.15 


C 


ATOM 


75 


NEl TRP A 


43 


12. 662 


22. 576 


5. 330 


1.00 15.14 


N 


ATOM 


76 


CE2 TRP A 


43 


11. 631 


23. 187 


5.996 


1.00 14.06 


C 


ATOM 


77 


CD2 TRP A 


43 


11. 721 


22. 817 


7. 357 


1.00 12.61 


C 


ATOM 


78 


CE3 TRP A 


43 


10. 778 


23. 319 


8.264 


1.00 14.15 


C 
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AT084 79 CZ3 TRP A 43 9. 777 24. 162 7. 792 1. 00 11. 66 C 

ATOM 80 CH2 TRP A 43 9. 709 24. 512 6. 426 1. 00 15. 44 C 

ATOM 81 CZ2 TRP A 43 10. 626 24. 034 5. 520 1. 00 15. 17 C 

ATOM 82 C TRP A 43 14. 565 21. 126 10. 821 1. 00 18. 08 C 

5 ATOM 83 0 TRP A 43 15.587 20.460 10.981 1.00 18. 87 0 

ATOM 84 N TYR A 44 13. 583 21. 173 11. 710 1. 00 19. 02 N 

ATOM 85 CA TYR A 44 13. 617 20. 413 12. 952 1. 00 19. 64 C 

ATOM 86 CB TYR A 44 13. 822 21. 335 14. 154 1. 00 19. 30 C 

ATOM 87 CG TYR A 44 15. 113 22. 102 14. 146 1. 00 20. 96 C 

10 ATOM 88 CDl TYR A 44 16. 306 21. 494 14. 524 1. 00 21. 90 C 

ATOM 89 CEl TYR A 44 17. 506 22. 194 14. 501 1. 00 26. 37 C 

ATOM 90 CZ TYR A 44 17. 512 23. 521 14. 094 1. 00 28. 61 C 

ATOM 91 OH TYR A 44 18. 690 24. 228 14. 082 1. 00 31. 66 0 

ATOM 92 CE2 TYR A 44 16. 338 24. 145 13. 710 1. 00 26. 67 C 

15 ATOM 93 CD2 TYR A 44 15. 146 23. 434 13. 740 1. 00 21. 12 C 

ATOM 94 C TYR A 44 12. 270 19. 717 13. 120 1. 00 18. 71 C 

ATOM 95 0 TYR A 44 11. 221 20. 356 12. 993 1. 00 18. 76 0 

ATOM .96 N SER A 45 12. 300 18. 413 13. 388 1. 00 20. 71 N 

ATOM 97 CA SER A 45 11. 072 17. 658 13. 625 1. 00 20. 41 C 

20 ATOM 98 CB SER A 45 11. 349 16. 153 13. 541 1. 00 21. 74 C 

ATOM 99 OG SER A 45 12. 516 15. 802 14. 276 1. 00 19. 43 0 

ATOM . 100 C SER A 45 10. 671 18. 051 15. 045 1. 00 21. 87 C 

ATOM 101 0 SER A 45 11. 377 17. 735 16. 005 1. 00 23. 08 0 

ATOM 102 N ALA A 46 9. 553 18. 764 15. 171 1. 00 21. 80 N 

25 ATOM 103 CA ALA A 46 9. 073 19. 239 16. 464 1. 00 20. 98 C 

ATOM 104 CB ALA A 46 8. 868 20. 756 16. 402 1. 00 20. 73 C 

ATOM 105 C ALA A 46 7.791 18.570 16.945 1.00 21.49 C 

ATOM 106 0 ALA A 46 7. 464 18. 635 18. 127 1. 00 22. 81 0 

ATOM 107 N GLY A 47 7. 053 17. 947 16. 034 1. 00 21. 44 N 
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AT(M 


108 


CA 


GLY A 


47 


5.811 


17. 293 


16.420 


1.00 21.24 


C 




ATOM 


109 


C 


GLY A 


47 


5.614 


15. 989 


15. 682 


1.00 20.50 


C 




ATOM 


110 


0 


GLY A 


47 


5. 926 


15. 895 


14. 495 


1.00 21.41 


0 




ATOM 


111 


N 


LEU A 


48 


5. 106 


14. 976 


16. 376 


1. 00 22. 43 


N 


5 


ATOM 


112 


CA 


LEU A 


48 


4.879 


13. 674 


15. 755 


1. 00 24. 18 


C 




ATOM 


113 


CB 


LEU A 


48 


6. 119 


12. 796 


15. 952 


1.00 24.03 


C 




ATOM 


114 


CG 


LEU A 


48 


6.216 


11.439 


15. 258 


1.00 25.64 


c 




ATOM 


115 


CDl 


LEU A 


48 


6. 256 


11. 620 


13. 745 


1.00 23.98 


c 




ATOM 


116 


CD2 LEU A 


48 


7.490 


10. 732 


15. 731 


1.00 24.77 


c 


10 


ATOM 


117 


C 


LEU A 


48 


3.646 


12. 997 


16. 353 


1.00 25.73 


c 




kTCM 


118 


0 


LEU A 


48 


3.460 


12. 988 


17. 568 


1. 00 28. 24 


0 




ATOM 


119 


N 


ALA A 


49 


2. 800 


12. 438 


15. 492 


1.00 26.62 


N 




ATOM 


120 


CA 


AU A 


49 


1. 590 


11. 755 


15. 934 


1.00 27.70 


c 




ATOM 


121 


CB 


ALA A 


49 


0.408 


12. 706 


15. 893 


1.00 26.11 


c 


15 


ATOM 


122 


C 


ALA A 


49 


1. 337 


10. 556 


15. 029 


1.00 29.92 


c 




ATOM 


123 


0 


ALA A 


49 


1.610 


10. 612 


13. 829 


1.00 30.06 


0 




ATOM 


124 


N 


SER A 


50 


0.825 


9.470 


15. 604 


1. 00 33. 10 


N 




ATOM 


125 


CA 


SER A 


50 


0.556 


8.266 


14. 823 


1. 00 35. 56 


c 




ATOM 


126 


CB 


SER A 


50 


1.874 


7. 657 


14.346 


1. 00 34. 98 


c 


20 


ATOM 


127 


OG 


SER A 


50 


1. 648 


6.580 


13. 458 


1. 00 37. 15 


0 




ATOM 


128 


C 


SER A 


50 


-0.233 


7. 214 


15. 600 


1. 00 37. 86 


c 




ATOM 


129 


0 


SER A 


50 


-0.427 


7. 333 


16. 813 


1.00 39.05 


0 




ATOM 


130 


N 


ASN A 


51 


-0. 693 


6.185 


14.888 


1.00 39.58 


N 




ATOM 


131 


CA 


ASN A 


51 


-1. 447 


5.091 


15. 509 


1. 00 41. 56 


C 


25 


ATOM 


132 


CB 


ASN A 


51 


-2. 817 


4.940 


14. 841 


1. 00 41. 04 


C 




ATOM 


133 


CG 


ASN A 


51 


-2. 718 


4.653 


13. 354 


1. 00 42. 05 


C 




ATOM 


134 


ODl ASN A 


51 


-3. 726 


4.392 


12. 698 


1. 00 45. 32 


0 




ATOM 


135 


M)2 ASN A 


51 


-1.511 


4.706 


12. 816 


1. 00 39. 99 


N 




ATOM 


136 


C 


ASN A 


51 


-0. 658 


3.790 


15. 361 


1. 00 43. 28 


C 
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ATOM 


137 


0 


ASN A 


51 


-1. 097 


2.723 


15. 788 


1.00 43.84 


0 


ATOM 


138 


N 


SER A 


52 


0. 516 


3.901 


14. 751 


1.00 45.47 


N 


ATOM 


139 


CA 


SER A 


52 


1.387 


2.760 


14. 514 


1.00 47.77 


C 


ATOM 


140 


CB 


SER A 


52 


2. 663 


3.228 


13. 815 


1. 00 48. 05 


c 


ATOM 


141 


OG 


SER A 


52 


3.599 


2. 173 


13. 701 


1.00 51.48 


0 


ATOM 


142 


C 


SER A 


52 


1.755 


2.027 


15. 796 


1.00 48.61 


c 


ATOM 


143 


0 


SER A 


52 


1.395 


2.444 


16. 895 


1. 00 49. 34 


0 


ATOM 


144 


N 


SER A 


53 


2. 475 


0. 923 


15. 636 


1. 00 49. 72 


N 


ATOM 


145 


CA 


SER A 


53 


2. 933 


0. 118 


16. 762 


1.00 50.37 


c 


ATOM 


146 


CB 


SER A 


53 


3. 129 


-1.340 


16. 333 


1. 00 50. 55 


C 


ATOM 


147 


OG 


SER A 


53 


1. 912 


-1. 919 


15. 891 


1. 00 52. 17 


0 


ATOM 


148 


C 


SER A 


53 


4-270 


0. 704 


17. 190 


1.00 50.30 


C 


ATOM 


149 


0 


SER A 


53 


4.579 


0.805 


18. 379 


1. 00 50. 13 


0 


ATOM 


150 


N 


TRP A 


54 


5. 056 


1.082 


16. 188 


1.00 50.56 


N 


ATOM 


151 


CA 


TRP A 


54 


6. 372 


1.678 


16.380 


1.00 50.79 


C 


ATOM 


152 


CB 


TRP A 


54 


6. 930 


2. 116 


15. 022 


1.00 51.39 


C 


ATOM 


153 


CG 


TRP A 


54 


8. 264 


2. 783 


15. 090 


1.00 54.05 


c 


ATOM 


154 


CDl TRP A 


54 


9.472 


2. 183 


15. 300 


1.00 55.89 


c 


ATOM 


155 


NEl TRP A 


54 


10. 473 


3.124 


15. 315 


1.00 56.28 


. N 


ATOM 


156 


CE2 


: TRP A 


54 


9.922 


4.362 


15. 114 


1. 00 57. 18 


c 


ATOM 


157 


CD2 TRP A 


54 


8.529 


4.186 


14. 966 


1.00 56. 11 


c 


ATOM 


158 


CE3 TRP A 


54 


7.724 


5.313 


14. 746 


1.00 57.68 


c 


ATOM 


159 


CZ3 TRP A 


54 


8. 330 


6.564 


14.681 


1.00 56.58 


c 


ATOM 


160 


CH2 TRP A 


54 


9. 721 


6.706 


14. 833 


1. 00 57. 14 


c 


ATOM 


161 


CZ2 TRP A 


54 


10. 531 


5.621 


15. 049 


1. 00 57. 71 


c 


ATOM 


162 


C 


TRP A 


54 


6.261 


2.889 


17. 301 


1. 00 49. 63 


c 


ATOM 


163 


0 


TRP A 


54 


6.870 


2.935 


18. 374 


1.00 48.99 


0 


ATCM 


164 


N 


PHE A 


55 


5.470 


3.865 


16.868 


1. 00 48. 67 


N 


ATOM 


165 


CA 


PHE A 


55 


5.268 


5.091 


17. 625 


1. 00 47. 55 


c 
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5 



10 



ATOM 


166 


CB 


PHE A 


55 


4.228 


5.972 


16. 928 


1. 00 47. 41 


C 


ATOM 


167 


CG 


PHE A 


55 


4.014 


7. 298 


17. 599 


1. 00 46. 06 


C 


ATOM 


168 


CDl 


PHE A 


55 


5.020 


8. 258 


17. 606 


1. 00 47. 31 


C 


ATOM 


169 


CEl 


PHE A 


55 


4.833 


9.479 


18. 241 


1. 00 45. 75 


C 


ATOM 


170 


CZ. 


PHE A 


55 


3.633 


9. 750 


18. 875 


1. 00 45. 84 


C 


ATOM 


171 


CE2 


PHE A 


55 


2.621 


8. 798 


18. 874 


1. 00 44. 73 


C 


ATOM 


172 


CD2 


PHE A 


55 


2. 816 


7. 582 


18. 238 


1. 00 44. 94 


C 


ATOM 


173 


C 


PHE A 


55 


4.822 


4.805 


19. 054 


1. 00 47. 07 


c 


ATOM 


174 


0 


PHE A 


55 


5. 415 


5. 305 


20. Oil 


1. 00 45. 46 


0 


ATOM 


175 


N 


ARG A 


56 


3. 775 


3. 997 


19. 193 


1. 00 47. 71 


N 


ATOM 


176 


CA 


ARG A 


56 


3.243 


3. 654 


20. 509 


1. 00 48. 60 


c 


ATOM 


177 


CB 


ARG A 


56 


2. 030 


2. 732 


20. 354 


1. 00 49. 22 


c 


ATOM 


178 


CG 


ARG A 


56 


0.822 


3. 456 


19. 777 


1. 00 51. 68 


c 


ATOM 


179 


CD 


ARG A 


56 


-0. 320 


2. 516 


19.428 


1.00 56.98 


c 


ATOM 


180 


NE 


ARG A 


56 


-1. 471 


3. 257 


18. 913 


1.00 59.80 


N 


ATOM 


181 


CZ 


ARG A 


56 


-2. 578 


2.693 


18. 444 


1. 00 61. 91 


c 


ATOM 


182 


NHl 


ARG A 


56 


-2. 691 


1. 373 


18. 421 


1. 00 62. 67 


N 


ATOM 


183 


NH2 ARG A 


56 


-3. 575 


3.449 


18. 000 


1. 00 62. 84 


N 


ATOM 


184 


C 


ARG A 


56 


4.279 


3. 019 


21. 426 


1. 00 48. 38 


C 


ATOM 


185 


0 


ARG A 


56 


4. 270 


3. 256 


22. 634 


1. 00 48. 01 


0 


ATOM 


186 


N 


GLU A 


57 


5. 183 


2. 230 


20. 854 


1. 00 47. 94 


N 


ATOM 


187 


CA 


GLU A 


57 


6.209 


1.573 


21. 652 


1. 00 48. 73 


C 


ATOM 


188 


CB 


GLU A 


57 


6.275 


0. 082 


21. 306 


1. 00 49. 15 


C 


ATOM 


189 


CG 


GLU A 


57 


4.958 


-0. 663 


21. 500 


1.00 50.89 


c 


ATOM 


190 


CD 


GLU A 


57 


5.110 


-2. 170 


21. 373 


1. 00 53. 24 


c 


ATOM 


191 


OEl 


. GLU A 


57 


5. 686 


-2. 632 


20. 363 


1.00 53.06 


0 


ATOM 


192 


0E2 GUI A 


57 


4. 649 


-2. 893 


22. 285 


1. 00 56. 31 


0 


ATOM 


193 


C 


GLU A 


57 


7.602 


2. 188 


21. 514 


1. 00 48. 51 


c 


ATOM 


194 


0 


GLU A 


57 


8.602 


1.489 


21. 668 


1. 00 48. 84 


0 
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ATOM 


195 


N 


LYS A 


58 




ATOM 


196 


CA 


LYS A 


58 




ATOM 


197 


CB 


LYS A 


58 




ATOM 


198 


CG 


LYS A 


58 


5 


ATOM 


199 


CD 


LYS A^ 


58 




ATOM 


200 


CE 


LYS A 


58 




ATOM 


201 


NZ 


LYS A 


58 




ATOM 


202 


C 


LYS A 


58 




ATOM 


203 


0 


LYS A 


58 


10 


ATOM 


204 


N 


LYS A 


59 




ATOM 


205 


CA 


LYS A 


59 




ATOM 


206 


CB 


LYS A 


59 




ATOM 


207 


CG 


LYS A 


59 




ATOM 


208 


CD 


LYS A 


59 


15 


ATOM 


209 


CE 


LYS A 


59 




ATOM 


210 


NZ 


LYS A 


59 




ATOM 


211 


C 


LYS A 


59 




ATOM 


212 


0 


LYS A 


59 




ATOM 


213 


N 


ALA A 


60 


20 


ATOM 


214 


CA 


ALA A 


60 




ATOM 


215 


CB 


ALA A 


60 




ATOM 


216 


C 


ALA A 


60 




ATOM 


217 


0 


ALA A 


60 




ATOM 


218 


N 


VAL A 


61 


25 


ATOM 


219 


CA 


VAL A 


61 




ATOM 


220 


CB 


VAL A 


61 




ATOM 


221 


CGI 


. VAL A 


61 




ATOM 


222 


CG2 VAL A 


61 




ATOM 


223 


C 


VAL A 


61 



PCT/JP2003/016233 

32 

7. 668 3. 487 21. 234 1. 00 47. 64 N 

8. 950 4. 177 21. 096 1. 00 46. 97 C 

9. 579 3. 882 19. 729 1. 00 48. 03 C 
10. 147 2. 475 19, 597 1. 00 51. 08 C 
10. 780 2. 245 18. 239 1. 00 56. 50 C 
11. 185 0. 787 18. 060 1. 00 58. 17 C 
11.672 0.506 16.677 1.00 59.90 N 

8. 826 5. 683 21. 277 1. 00 45. 19 C 
9. 833 6. 388 21. 334 1. 00 44. 57 0 
7.592 6.169 21.371 1.00 43.70 N 
7. 326 7. 596 21. 532 1. 00 42. 75 C 

5. 827 7. 826 21. 698 1. 00 43. 46 C 
5. 236 7. 188 22. 944 1. 00 45. 39 C 
3. 713 7. 187 22. 902 1. 00 48. 36 C 
3. 153 8. 591 22. 714 1. 00 50. 84 C 

3. 580 9. 517 23. 798 1. 00 50. 65 N 
8. 069 8. 211 22. 714 1. 00 41. 89 C 
8. 541 9. 345 22. 641 1. 00 41. 05 0 
8. 176 7. 457 23. 802 1. 00 40. 68 N 
8. 858 7. 936 24. 996 1. 00 39. 93 C 
8. 704 6. 923 26. 124 1. 00 39. 51 C 

10. 338 8. 235 24. 768 1. 00 39. 23 C 

10. 897 9. 104 25. 436 1. 00 39. 44 0 

10.970 7.525 23.833 1.00 37.14 N 

12. 395 7. 726 23. 560 1. 00 35. 90 C 

13. 141 6. 380 23. 339 1. 00 36. 11 C 

12. 952 5. 463 24. 537 1. 00 34. 24 C 

12.655 5.721 22.063 1.00 35.38 C 

12.698 8.602 22.351 1.00 35.45 C 



224 0 VAL A 61 

225 N LEU A 62 

226 CA LEU A 62 

227 CB LEU A 62 

228 CG LEU A 62 

229 GDI LEU A 62 

230 CD2 LEU A 62 

231 C LEU A 62 

232 0 LEU A 62 

233 N TYR A 63 

234 CA TYR A 63 

235 CB TYR A 63 

236 CG TYR A 63 

237 GDI TYR A 63 

238 CEl TYR A 63 

239 CZ TYR A 63 

240 OH TYR A 63 

241 CE2 TYR A 63 

242 CD2 TYR A 63 

243 C TYR A 63 

244 0 TYR A 63 

245 N MET A 64 

246 CA MET A 64 

247 CB MET A 64 

248 CG MET A 64 

249 SD MET A 64 

250 CE MET A 64 

251 C MET A 64 

252 0 MET A 64 



33 

13. 856 8. 716 21. 940 1. 00 35. 12 
11. 670 9. 219 21. 778 1. 00 33. 84 
11. 873 10. 074 20. 614 1. 00 32. 75 
10. 621 10. 062 19. 734 1. 00 33. 05 

10. 265 8. 671 19. 212 1. 00 35. 96 
9.046 8.756 18.313 1.00 34.96 

11. 457 8. 086 18. 460 1. 00 39. 51 

12. 242 11. 512 20. 970 1. 00 30. 66 
11. 663 12. 113 21. 872 1. 00 30. 48 
13. 226 12. 053 20. 261 1. 00 29. 47 

13. 658 13. 425 20. 484 1. 00 27. 67 
15. 103 13. 481 21. 003 1. 00 29. 10 
15. 316 12. 881 22. 378 1. 00 31. 25 
15. 441 11. 503 22. 549 1. 00 33. 47 
15. 642 10. 948 23. 810 1. 00 39. 12 
15.716 11.776 24.922 1.00 38.97 
15. 905 11. 223 26. 175 1. 00 44. 99 
15. 593 13. 152 24. 776 1. 00 37. 23 
15. 394 13. 694 23. 508 1. 00 32. 70 
13. 582 14. 202 19. 181 1. 00 25. 92 
13. 420 13. 628 18. 107 1. 00 26. 31 
13. 705 15. 517 19. 289 1. 00 24. 98 
13. 685 16. 381 18. 127 1. 00 22. 50 
13.755 17.838 18.549 1.00 21.53 
14.062 18.792 17.408 1.00 23.46 
14.026 20.469 17.999 1.00 24.75 
12. 269 20. 682 18. 254 1. 00 26. 17 
14.898 16.059 17.299 1.00 21.60 
15. 984 15. 876 17. 840 1. 00 20. 32 
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ATOM 253 N ALA A 65 14. 714 16. 000 15. 984 1. 00 21. 77 N 

ATOM 254 CA ALA A 65 15. 801 15. 702 15. 071 1. 00 21. 68 C 

ATOM 255 CB ALA A 65 15. 484 14. 450 14. 268 1. 00 22. 60 C 

ATOM 256 C ALA A 65 16. 048 16. 866 14. 130 1. 00 21. 03 C 

5 ATOM 257 0 ALA A 65 15. 154 1Z..670 13. 870 1. 00 20. 19 0 

ATOM 258 N LYS A 66 17. 274 16. 959 13. 633 1. 00 22. 99 N 

ATOM 259 CA LYS A 66 17. 626 18. 010 12. 693 1. 00 22. 22 C 

ATOM 260 CB LYS A 66 19. 024 18. 564 12. 967 1. 00 23. 06 C 

ATOM 261 CG LYS A 66 19. 499 19. 477 11. 847 1. 00 24. 65 C 

10 ATOM 262 CD LYS A 66 21. 009 19. 641 11. 800 1. 00 30. 24 C 

ATOM 263 CE LYS A 66 21. 462 20. 820 12. 622 1. 00 35. 63 C 

ATOM 264 NZ LYS A 66 22. 848 21. 237 12. 231 1. 00 43. 47 N 

ATOM 265 C LYS A 66 17. 608 17. 356 11. 326 1. 00 23. 44 C 

ATOM 266 0 LYS A 66 18. 312 16. 375 11. 091 1. 00 24. 56 0 

15 ATOM 267 N THR A 67 16. 802 17. 898 10. 427 1. 00 20. 70 N 

ATOM 268 CA THR A 67 16. 690 17. 344 9. 085 1. GO 20. 77 C 

ATOM 269 CB THR A 67 ' 15. 235 16. 874 8. 816 1. 00 19. 10 C 

ATOM 270 OGl THR A 67 14. 823 16. 005 9. 868 1. 00 22. 20 0 

ATOM 271 CG2 THR A 67 15. 137 16. 133 7. 516 1. 00 22. 53 C 

20 ATOM 272 C THR A 67 17. 085 18. 378 8. 030 1. 00 19. 13 C 

ATOM 273 0 THR A 67 16. 536 19. 483 7. 992 1. 00 19. 67 0 

ATOM 274 N VAL A 68 18. 047 18. 016 7. 189 1. 00 17. 58 N 

ATOM 275 CA VAL A 68 18. 494 18. 900 6. 120 1. 00 18. 47 C 

ATOM 276 CB VAL A 68 20. 042 18. 944 6. 026 1. 00 16. 97 C 

25 ATOM 277 CGI VAL A 68 20. 480 19. 900 4. 914 1. 00 19. 31 C 

ATOM 278 CG2 VAL A 68 20. 622 19. 408 7. 349 1. 00 17. 36 C 

ATOM 279 C VAL A 68 17. 891 18. 378 4. 824 1. 00 16. 74 C 

ATOM 280 0 VAL A 68 18. 012 17. 198 4. 496 1. 00 17. 78 0 

ATOM 281 N VAL A 69 17. 235 19. 271 4. 095 1. 00 15. 74 N 
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10 



15 



20 



25 



ATOM 


282 


CA 


VAL A 


69 


16. 565 


18. 904 


2. 860 


1. 00 


14.97 


C 


ATOM 


283 


CB 


VAL A 


69 


15. 113 


19. 412 


2.894 


1. 00 


16. 13 


C 


ATOM 


284 


CGI 


VAL A 


69 


14. 370 


18. 984 


1.643 


1.00 


18.02 


C 


ATOM 


285 


CG2 VAL A 


69 


14. 417 


18. 867 


4. 145 


1.00 


15. 17 


C 


ATOM 


286 


C 


VAL A 


69 


17. 250 


19. 405 


k595 


1.00 


14. 61 


C 


ATOM 


287 


0 


VAL A 


69 


17. 645 


20. 560 


1. 504 


1. 00 


14.02 


0 


ATOM 


288 


N 


ALA A 


70 


17. 387 


18. 519 


0. 616 


1. 00 


15.92 


N 


ATOM 


289 


CA 


AU A 


70 


18. 015 


18. 856 


-0. 661 


1.00 


16. 00 


C 


ATOM 


290 


CB 


ALA A 


70 


19. 513 


18. 524 


-0. 618 


1. 00 


17. 37 


C 


ATOM 


291 


C 


AU A 


70 


17. 316 


18. 054 


-1. 749 


1.00 


15. 57 


C 


ATOM 


292 


0 


ALA A 


70 


16. 585 


17. 110 


-1. 452 


1. 00 


17. 54 


0 


ATOM 


293 


N 


PRO A 


71 


17. 535 


18. 411 


-3. 023 


1. 00 


15. 95 


N 


ATOM 


294 


CA 


PRO A 


71 


16. 886 


17. 686 


-4. 123 


1.00 


16. 43 


C 


ATOM 


295 


CB 


PRO A 


71 


17. 345 


18. 453 


-5. 369 


1. 00 


16. 22 


C 


ATOM 


296 


CG 


PRO A 


71 


17. 689 


19. 839 


-4. 838 


1.00 


17. 77 


c 


ATOM 


297 


CD 


PRO A 


71 


18. 362 


19. 521 


-3. 536 


1.00 


15. 68 


c 


ATOM 


298 


C 


PRO A 


71 


17. 257 


16. 216 


-4. 204 


1. 00 


16. 59 


c 


ATOM 


299 


0 


PRO A 


71 


18. 367 


15. 841 


-3. 853 


1. 00 


16. 86 


0 


ATOM 


300 


N 


SER A 


72 


16. 320 


15. 391 


-4. 665 


1. 00 


18. 06 


N 


ATOM 


301 


CA 


SER A 


72 


16. 567 


13. 972 


-4. 830 


1.00 


18.01 


C 


ATOM 


302 


CB 


SER A 


72 


15. 367 


13. 145 


-4. 367 


1. 00 


19. 58 


c 


ATOM 


303 


OG 


SER A 


72 


14. 336 


13. 166 


-5. 335 


1. 00 21. 44 


0 


ATOM 


304 


C 


SER A 


72 


16. 805 


13. 759 


-6. 322 


1.00 


18. 75 


c 


ATOM 


305 


0 


SER A 


72 


16. 501 


14. 637 


-7. 133 


1.00 


16.43 


0 


ATOM 


306 


N 


THR A 


73 


17. 347 


12. 597 


-6. 679 


1. 00 


18.47 


N 


ATOM 


307 


CA 


THR A 


73 


17. 654 


12. 272 


-8. 075 


1.00 20.83 


c 


ATOM 


308 


CB 


THR A 


73 


18. 125 


10. 806 


-8. 218 


1. 00 20. 62 


c 


ATOM 


309 


OGl 


THR A 


73 


19. 179 


10. 534 


-7. 285 


1. 00 


16.43 


0 


ATOM 


310 


CG2 THR A 


73 


18. 617 


10. 550 


-9. 632 


1. 00 22. 06 


c 
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ATOM 


311 


C 


THR A 


73 


16. 495 


12. 451 


-9. 053 


1. 00 24. 09 


C 


ATOM 


312 


0 


THR A 


73 


16. 659 


13. 062 


-10. 117 


1. 00 25. 21 


0 


ATOM 


313 


N 


GUI A 


74 


15. 334 


11.908 


-8. 687 


1. 00 25. 04 


N 


ATOM 


314 


CA 


GLU A 


74 


14. 138 


11. 929 


-9. 533 


1.00 25.92 


C 


ATOM 


315 


CB 


GLU A 


74 


13. 236 


10. 750 


-9. 159 


l.QD.26.06 


C 


ATOM 


316 


CG 


GLU A 


74 


12. 406 


10. 178 


-10. 286 


1. 00 34. 32 


C 


ATOM 


317 


CD 


GLU A 


74 


13. 256 


9.541 


-11. 370 


1. 00 38. 16 


C 


ATOM 


318 


OEl 


GLU A 


74 


14. 199 


8. 801 


-11. 024 


1; 00 41. 27 


0 


ATOM 


319 


0E2 


GLU A 


74 


12. 975 


9. 771 


-12. 568 


1. 00 40. 53 


0 


ATOM 


320 


C 


GLU A 


74 


13. 333 


13. 217 


-9.440 


1. 00 26. 08 


C 


ATOM 


321 


0 


GLU A 


74 


12. 262 


13. 321 


-10. 025 


1. 00 24. 26 


0 


ATOM 


322 


N 


GLY A 


75 


13. 840 


14. 194 


-8. 701 


1. 00 26. 42 


N 


ATOM 


323 


CA 


GLY A 


75 


13. 117 


15.445 


-8. 570 


1. 00 22. 94 


C 


ATOM 


324 


C 


GLY A 


75 


12. 382 


15. 554 


-7. 247 


1. 00 23. 36 


C 


ATOM 


325 


0 


GLY A 


75 


11. 727 


16. 566 


-6. 979 


1. 00 23. 95 


0 


ATOM 


326 


N 


GLY A 


76 


12. 478 


14. 509 


-6. 427 


1. GO 21. 05 


N 


ATOM 


327 


CA 


GLY A 


76 


11. 831 


14. 516 


-5. 123 


1.00 19.01 


C 


ATOM 


328 


C 


GLY A 


76 


12. 760 


15. 147 


-4. 095 


1.00 18.58 


C 


ATOM 


329 


0 


GLY A 


76 


13. 564 


16. 004 


-4. 450 


1.00 18.03 


0 


ATOM 


330 


N 


LEU A 


77 


12. 672 


14. 723 


-2. 834 


1.00 17.32 


N 


ATOM 


331 


CA 


LEU A 


77 


13. 518 


15. 288 


-1. 789 


1.00 16.39 


C 


ATOM 


332 


CB 


LEU A 


77 


12.663 


16. 094 


-0. 804 


1.00 17.26 


C 


ATOM 


333 


CG 


LEU A 


77 


11. 836 


17. 252 


-1. 368 


1.00 18.75 


C 


ATOM 


334 


CDl 


LEU A 


77 


10. 833 


17. 685 


-0. 329 


1. 00 21. 30 


C 


ATOM 


335 


CD2 


LEU A 


77 


12. 741 


18. 423 


-1. 794 


1.00 17.34 


c 


ATOM 


336 


C 


LEU A 


77 


14. 354 


14. 293 


-0.987 


1.00 17.25 


c 


ATOM 


337 


0 


LEU A 


77 


13. 886 


13. 223 


-0.602 


1.00 17.86 


0 


ATOM 


338 


N 


ASN A 


78 


15. 603 


14. 676 


-0. 741 


1.00 16.40 


N 


ATOM 


339 


CA 


ASN A 


78 


16. 521 


13.884 


0. 062 


1.00 16.85 


c 
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5 



10 



15 



20 





340 


CB 


ASN A 


78 


17. 966 


14. 049 


-0.421 


1.00 17.82 


C 


ATOM 


341 


CG 


ASN A 


78 


18. 362 


13. 029 


-1. 456 


1. 00 16. 18 


C 


ATOM 


342 


ODl 


ASN A 


78 


17. 533 


12. 293 


-1. 972 


1.00 14.36 


0 


ATOM 


343 


ND2 ASN A 


78 


19. 653 


12. 982 


-1. 767 


1.00 16.85 


N 


ATOM 


• 344 


C 


ASN A 


78 


16. 401 


14. 508 


1.444 


1.00 18.05 ^. 


C 


ATOM 


345 


0 


ASN A 


78 


16. 472 


15. 730 


1. 573 


1. 00 17. 02 


0 


ATOM 


346 


N 


LEU A 


79 


16. 202 


13. 682 


2.463 


1.00 17.20 


N 


ATOM 


347 


CA 


LEU A 


79 


16. 096 


14. 161 


3. 829 


1.00 17.68 


C 


ATOM 


348 


CB 


LEU A 


79 


14. 717 


13. 826 


4. 427 


1.00 19.58 


C 


ATOM 


349 


CXJ 


LEU A 


79 


13. 572 


14. 852 


4. 291 


1.00 19.99 


c 


ATOM 


350 


CDl 


LEU A 


79 


13. 158 


15. 002 


2. 851 


1.00 17.35 


c 


ATOM 


351 


CD2 LEU A 


79 


12. 386 


14. 413 


5. 126 


1.00 21.80 


c 


ATOM 


352 


C 


LEU A 


79 


17. 196 


13. 480 


4.642 


1.00 18.93 


c 


ATOM 


353 


0 


LEU A 


79 


17. 177 


12. 264 


4. 833 


1.00 17.64 


0 


ATOM 


354 


N 


THR A 


80 


18. 167 


14. 271 


5.096 


1.00 18.20 


N 


ATOM 


355 


CA 


THR A 


80 


19. 265 


13. 749 


5. 896 


1.00 18.43 


c 


ATOM 


356 


CB 


THR A 


80 


20. 616 


14. 317 


5.406 


1.00 17.16 


c 


ATOM 


357 


OGl 


THR A 


80 


20. 805 


13. 949 


4.029 


1.00 17.30 


0 


ATOM 


358 


CG2 THR A 


80 


21. 772 


13. 765 


6. 241 


1.00 17.81 


c 


ATOM 


359 


C 


THR A 


80 


18. 987 


14. 174 


7. 327 


1.00 19.48 


c 


ATOM 


360 


0 


THR A 


80 


19. 005 


15. 360 


7.649 


1.00 19.03 


0 


ATOM 


361 


N 


SER A 


81 


18. 698 


13. 201 


8. 181 


1.00 19.91 


N 


ATOM 


362 


CA 


SER A 


81 


18. 383 


13. 489 


9. 569 


1. 00 22. 53 


c 


ATOM 


363 


CB 


SER A 


81 


17. 027 


12. 867 


9. 945 


1. 00 23. 42 


c 


ATOM 


364 


OG 


SER A 


81 


15. 958 


13. 406 


9. 166 


1. 00 25. 72 


0 


ATOM 


365 


C 


SER A 


81 


19. 443 


13. 015 


10. 554 


1. 00 24. 28 


c 


ATOM 


366 


0 


SER A 


81 


20. Oil 


11. 920 


10. 425 


1.00 25.45 


0 


ATOM 


367 


N 


THR A 


82 


19. 703 


13. 870 


11. 532 


1. 00 25. 36 


N 


ATOM 


368 


CA 


WR A 


82 


20. 655 


13. 602 


12. 596 


1. 00 27. 24 


c 
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ATOM 


369 


CB 


THR A 


82 


21. 618 


14.791 


12. 787 


1.00 26.98 


C 


ATOM 


370 


OGl THR A 


82 


22. 329 


15. 034 


11. 566 


1.00 30.38 


0 


ATOM 


371 


CG2 THR A 


82 


22. 616 


14. 501 


13. 905 


1.00 27.31 


C 


ATOM 


372 


C 


THR A 


82 


19. 779 


13. 460 


13.840 


1.00 28.34 


C 


ATOM 


373 


0 


THR A 


82 


19. 031 


14. 381 


14. 176 


1.00 28.53 


0 


ATOM 


374 


N 


PHE A 


83 


19. 866 


12. 317 


14. 519 


1.00 29.40 


N 


ATOM 


375 


CA 


PHE A 


83 


19. 043 


12. 076 


15. 700 


1.00 31.45 


C 


ATOM 


376 


CB 


PHE A 


83 


17.748 


11. 382 


15. 279 


1.00 32.44 


C 


ATOM 


377 


CG 


PHE A 


83 


17. 968 


10. 118 


14. 493 


1.00 33.67 


C 


ATOM 


378 


CDl PHE A 


83 


18. 310 


10. 171 


13. 146 


1.00 32.21 


c 


ATOM 


379 


CBl PHE A 


83 


18. 532 


9. 005 


12. 418 


1.00 35.94 


c 


ATOM 


380 


CZ 


PHE A 


83 


18. 415 


7.766 


13. 037 


1.00 35.35 


c 


ATOM 


381 


CE2 PHE A 


83 


18. 075 


7.699 


14. 382 


1.00 37.16 


c 


ATOM 


382 


CD2 PHE A 


83 


17. 853 


8. 873 


15. 104 


1.00 33.77 


c 


ATOM 


383 


C 


PHE A 


83 


19. 715 


11. 249 


16. 797 


1.00 33.26 


c 


ATOM 


384 


0 


PHE A 


83 


20. 721 


10. 571 


16. 569 


1.00 33.27 


0 


ATOM 


385 


N 


LEU A 


84 


19. 137 


11. 315 


17. 991 


1.00 35.25 


N 


ATOM 


386 


CA 


LEU A 


84 


19. 633 


10. 578 


19. 148 


1.00 37.42 


c 


ATOM 


387 


CB 


LEU A 


84 


19. 424 


11. 413 


20. 415 


1.00 37.09 


c 


ATOM 


388 


CG 


LEU A 


84 


19. 882 


10. 858 


21. 769 


1. 00 39. 37 


c 


ATOM 


389 


CDl 


. LEU A 


84 


21. 401 


10. 658 


21. 774 


1.00 37.77 


c 


ATOM 


390 


CD2 LEU A 


84 


19. 467 


11. 824 


22. 870 


1.00 39.73 


c 


ATOM 


391 


C 


LEU A 


84 


18. 836 


9.272 


19. 226 


1.00 39.36 


c 


ATOM 


392 


0 


LEU A 


84 


17. 620 


9.292 


19. 415 


1.00 38.00 


0 


ATOM 


393 


N 


ARG A 


85 


19. 524 


8. 145 


19. 062 


1.00 42.28 


N 


ATOM 


394 


CA 


ARG A 


85 


18. 887 


6.828 


19. 092 


1. 00 46. 17 


c 


ATOM 


395 


CB 


ARG A 


85 


19. 617 


5.895 


18. 124 


1.00 47.06 


c 


ATOM 


396 


CG 


ARG A 


85 


19. 280 


4. 412 


18.240 


1.00 50.03 


c 


ATOM 


397 


CD 


ARG A 


85 


17. 975 


4.035 


17. 555 


1.00 54.72 


c 
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ATOM 


398 


NE 


ARG A 


85 


18. 016 


2. 648 


17. 088 


1.00 59.25 


N 


ATOM 


399 


CZ 


ARG A 


85 


16. 987 


1. 994 


16. 553 


1. 00 60. 78 


C 


ATOM 


400 


NHl 


ARG A 


85 


15. 812 


2. 596 


16. 410 


1. 00 62. 71 


N 


ATOM 


401 


NH2 


ARG A 


85 


17. 135 


0.736 


16. 154 


1.00 59.48 


N 


ATOM 


402 


C 


ARG A 


85 


18. 894 


6.224 


20. 493 


1. 00 48. 27 


C 


ATOM 


403 


0 


ARG A 


85 


17. 842 


5. 982 


21. 096 


1.00 49.91 


0 


ATOM 


404 


N 


LYS A 


86 


20. 094 


5. 966 


20. 999 


1. 00 49. 22 


N 


ATOM 


405 


CA 


LYS A 


86 


20. 266 


5.397 


22. 329 


1. 00 50. 08 


C 


ATOM 


406 


CB 


LYS A 


86 


20. 385 


3. 873 


22. 242 


1.00 50.26 


C 


ATOM 


407 


cx; 


LYS A 


86 


19. 188 


3. 195 


21. 587 


1.00 52.36 


C 


ATOM 


408 


CD 


LYS A 


86 


19. 420 


1. 702 


21. 391 


1.00 54.20 


C 


ATOM 


409 


CE 


LYS A 


86 


18. 224 


1. 049 


20. 709 


1. 00 56. 17 


c 


ATOM 


410 


NZ 


LYS A 


86 


18. 420 


-0. 410 


20. 487 


1. 00 57. 21 


N 


ATOM 


411 


C 


LYS A 


86 


21. 550 


5. 991 


22. 882 


1. 00 50. 00 


C 


ATOM 


412 


0 


LYS A 


86 


22. 583 


5. 323 


22. 939 


1. 00 49. 77 


0 


ATOM 


413 


N 


ASN A 


87 


21. 478 


7. 260 


23. 273 


1. 00 50. 54 


N 


ATOM 


414 


CA 


ASN A 


87 


22. 632 


7. 974 


23. 800 


1. 00 50. 72 


C 


ATOM 


415 


CB 


ASN A 


87 


23. 159 


7.284 


25. 063 


1. 00 51. 47 


C 


ATOM 


416 


CG 


ASN A 


87 


22. 168 


7. 337 


26. 219 


1. 00 52. 54 


C 


ATOM 


417 


ODl ASN A 


87 


21. 041 


6.841 


26. 118 


1. 00 53. 17 


0 


ATOM 


418 


ND2 ASN A 


87 


22. 586 


7. 940 


27. 325 


1.00 53.77 


N 


ATOM 


419 


C 


ASN A 


87 


23. 722 


8.028 


22. 735 


1. 00 50. 39 


C 


ATOM 


420 


0 


ASN A 


87 


- 24.910 


8. 064 


23. 047 


1. 00 50. 96 


0 


ATOM 


421 


N 


GLN A 


88 


23. 303 


8. 032 


21. 474 


1. 00 49. 81 


N 


ATOM 


422 


CA 


GLN A 


88 


24. 235 


8. 088 


20. 355 


1. 00 49. 12 


C 


ATOM 


423 


CB 


GLN A 


88 


24. 552 


6. 676 


19. 859 


1. 00 49. 66 


C 


ATOM 


424 


CG 


GLN A 


88 


25. 641 


6.620 


18. 804 


1. 00 52. 17 


c 


ATOM 


425 


CD 


GLN A 


88 


25. 868 


5. 217 


18. 273 


1.00 54.04 


c 


ATOM 


426 


OEl GLN A 


88 


25. 080 


4.704 


17. 470 


1. 00 55. 11 


0 
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ATOM 


427 


NE2 GLN A 


88 


26. 943 


4.582 


18. 729 


1. 00 53. 14 


N 


ATOM 


428 


C 


GLN A 


88 


23.640 


8. 901 


19. 212 


1. 00 47. 52 


C 


ATOM 


429 


0 


GLN A 


88 


22. 445 


8. 819 


18. 935 


1. 00 46. 71 


0 


ATOM 


430 


N 


CYS A 


89 


24. 482 


9. 690 


18. 554 


1. 00 46. 02 


N 


ATOM 


431 


CA 


CYS A 


89 


24. 038 


10. 504 


17. 435 


1. 00 44. 64 


C 


ATOM 


432 


CB 


CYS A 


89 


24. 929 


11. 736 


17. 271 


1. 00 45. 12 


C 


ATOM 


433 


SG 


CYS A 


89 


24. 884 


12. 871 


18. 685 


1. 00 48. 12 


S 


ATOM 


434 


C 


CYS A 


89 


24. 084 


9.684 


16. 158 


1. 00 42. 99 


C 


ATOM 


435 


0 


CYS A 


89 


25. 144 


9. 207 


15. 750 


1. 00 42. 55 


0 


ATOM 


436 


N 


GLU A 


90 


22. 928 


9. 515 


15. 531 


1. 00 39. 97 


N 


ATOM 


437 


CA 


GLU A 


90 


22. 856 


8. 763 


14. 295 


1. 00 38. 16 


C 


ATOM 


438 


CB 


GLU A 


90 


21. 899 


7. 582 


14. 450 


1. 00 38. 06 


C 


ATOM 


439 


CG 


GLU A 


90 


22. 573 


6. 322 


14. 964 


1. 00 42. 17 


C 


ATOM 


440 


CD 


GLU A 


90 


21. 585 


5. 227 


15. 312 


1. 00 46. 43 


C 


ATOM 


441 


OEl 


GLU A 


90 


20. 657 


4. 981 


14. 511 


1. 00 46. 83 


0 


ATOM 


442 


0E2 GLU A 


90 


21. 745 


4.604 


16. 389 


1.00 50.51 


0 


ATOM 


443 


C 


GLU A 


90 


22. 410 


9. 657 


13. 157 


1.00 36.50 


C 


ATOM 


444 


0 


GLU A 


90 


21. 854 


10. 729 


13. 372 


1.00 35.05 


0 


ATOM 


445 


N 


THR A 


91 


22. 678 


9. 214 


11. 940 


1. 00 34. 79 


N 


ATOM 


446 


CA 


THR A 


91 


22. 295 


9. 957 


10. 761 


1. 00 34. 31 


C 


ATOM 


447 


CB 


THR A 


91 


23. 500 


10.641 


10. 100 


1. 00 34. 34 


C 


ATOM 


448 


OGl 


THR A 


91 


23. 799 


11. 852 


10. 805 


1.00 30.72 


0 


ATOM 


449 


CG2 THR A 


91 


23. 202 


10. 958 


8.642 


1. 00 33. 63 


C 


ATOM 


450 


C 


THR A 


91 


21. 668 


8. 991 


9. 787 


1. 00 34. 16 


C 


ATOM 


451 


0 


THR A 


91 


22. 191 


7. 907 


9.545 


1.00 35.05 


0 


ATOM 


452 


N 


LYS A 


92 


20. 530 


9.393 


9.240 


1. 00 33. 69 


N 


ATOM 


453 


CA 


LYS A 


92 


19. 810 


8. 571 


8. 289 


1. 00 33. 19 


C 


ATOM 


454 


CB 


LYS A 


92 


18. 573 


7. 967 


8. 963 


1. 00 34. 05 


C 


ATOM 


455 


CG 


LYS A 


92 


17. 636 


7. 235 


8. 023 


1. 00 38. 78 


C 
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ATOM 


456 


CD 


LYS A 


92 


16. 512 


6. 537 


8. 781 


1.00 46.23 


C 


ATOM 


457 


CE 


LYS A 


92 


15. 775 


5. 552 


7. 877 


1. 00 48. 21 


C 


ATOM 


458 


NZ 


LYS A 


92 


14. 772 


4. 739 


8. 630 


1. 00 51. 87 


N 


ATOM 


459 


C 


LYS A 


92 


19. 395 


9. 419 


7. 094 


1.00 31.39 


C 


ATOM 


460 


0 


LYS A 


92 


19. 155 


10. 619 


7. 224 


1.00 30.85 


0 


ATOM 


461 


N 


ILE A 


93 


19. 323 


8. 786 


5. 930 


1. 00 29. 87 


N 


ATOM 


462 


CA 


ILE A 


93 


18. 924 


9.466 


4.714 


1.00 30.20 


C 


ATOM 


463 


CB 


ILE A 


93 


20. 005 


9. 352 


3. 620 


1. 00 29. 62 


C 


ATOM 


464 


CGI 


ILE A 


93 


21. 270 


10. 100 


4.057 


1. 00 29. 97 


C 


ATOM 


465 


CDl 


ILE A 


93 


22. 423 


9. 998 


3. 066 


1. 00 34. 73 


C 


ATOM 


466 


CG2 


ILE A 


93 


19. 470 


9.910 


2. 304 


1. 00 32. 79 


C 


ATOM 


467 


C 


ILE A 


93 


17. 635 


8. 853 


4. 190 


1. 00 30. 28 


C 


ATOM 


468 


0 


ILE A 


93 


17. 567 


7.647 


3. 943 


1.00 31.07 


0 


ATOM 


469 


N 


MET A 


94 


16. 609 


9.686 


4.049 


1. 00 28. 71 


N 


ATOM 


470 


CA 


MET A 


94 


15. 320 


9.242 


3. 531 


1. 00 28. 72 


C 


ATOM 


471 


CB 


MET A 


94 


14. 180 


9. 605 


4.482 


1.00 30.09 


C 


ATOM 


472 


CG 


MET A 


94 


14. 264 


8.983 


5. 854 


1.00 34.64 


C 


ATOM 


473 


SD 


MET A 


94 


12. 774 


9. 336 


6.815 


1. 00 47. 69 


s 


ATOM 


474 


CE 


MET A 


94 


13. 206 


10. 852 


7.645 


1. 00 42. 95 


C 


ATOM 


475 


C 


MET A 


94 


15. 077 


9. 934 


2. 198 


1. 00 25. 85 


c 


ATOM 


476 


0 


MET A 


94 


15. 382 


11.111 


2. 028 


1.00 25.26 


0. 


ATOM 


477 


N 


VAL A 


95 


14. 523 


9. 192 


1. 254 


1. 00 24. 35 


N 


ATOM 


478 


CA 


VAL A 


95 


14. 234 


9. 727 


-0. 067 


1.00 22.51 


c 


ATOM 


479 


CB 


VAL A 


95 


14. 830 


8. 842 


-1. 183 


1. 00 22. 28 


C 


ATOM 


480 


CGI VAL A 


95 


14. 286 


9.285 


-2. 523 


1.00 22.94 


c 


ATOM 


481 


. CG2 VAL A 


95 


16. 355 


8. 923 


-1. 171 


1. 00 24. 47 


c 


ATOM 


482 


C 


VAL A 


95 


12. 737 


9. 812 


-0. 301 


1. 00 21. 24 


c 


ATOM 


483 


0 


VAL A 


95 


12. 052 


8. 791 


-0. 331 


1.00 21.21 


0 


ATOM 


484 


N 


LEU A 


96 


12. 232 


11. 033 


-0. 436 


1.00 19.49 


N 
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ATOli 


485 


CA 


LEU A 


96 


10. 825 


11. 245 


-0.729 


1. 00 21. 14 


C 


ATOM 


486 


CB 


LEU A 


96 


10. 307 


12. 537 


-O.088 


1.00 19.27 


C 


ATOM 


487 


CG 


LEU A 


96 


10. 224 


12. 600 


1.444 


1.00 25.73 


C 


ATOM 


488 


CDl 


LEU A 


96 


9.644 


13. 948 


1. 877 


1. 00 26. 81 


C 


ATOM 


489 


CD2 


LEU A 


96 


9. 366 


11. 463 


1. 966 


1. 00 24. 23 


C 


ATOM 


490 


C 


LEU A 


96 


10.728 


11. 344 


-2. 252 


1. 00 21. 23 


C 


ATOM 


491 


0 


LEU A 


96 


11. 129 


12. 355 


-2. 849 


1.00 21.09 


0 


ATOM 


492 


N 


GLN A 


97 


10. 214 


10. 282 


-2. 873 


1. 00 20. 36 


N 


ATOM 


493 


CA 


GLN A 


97 


10. 063 


10. 223 


-4. 321 


1.00 22.02 


C 


ATOM 


494 


CB 


GLN A 


97 


9. 916 


8. 771 


-4. 790 


1.00 23.57 


C 


ATOM 


495 


CG 


GLN A 


97 


11. 029 


7. 823 


-4. 391 


1.00 24.69 


C 


ATOM 


496 


CD 


GLN A 


97 


12. 313 


8. Ill 


-5. 120 


1.00 28.37 


C 


ATOM 


497 


OEl 


GLN A 


97 


12. 318 


8. 775 


-6. 155 


1. 00 28. 08 


0 


ATOM 


498 


NE2 


GLN A 


97 


13. 414 


7.601 


-4. 592 


1.00 31.31 


N 


ATOM 


499 


C 


GLN A 


97 


8. 821 


10. 986 


-4. 758 


1.00 21.48 


C 


ATOM 


500 


0 


GLN A 


97 


7. 757 


10. 836 


-4.164 


1. 00 21. 39 


0 


ATOM 


501 


N 


PRO A 


98 


8.936 


11. 805 


-5. 815 


1. 00 22. 84 


N 


ATOM 


502 


CA 


PRO A 


98 


7. 764 


12. 554 


-6. 273 


1.00 23.56 


C 


ATOM 


503 


CB 


PRO A 


98 


8. 269 


13. 252 


-7. 540 


1. 00 22. 35 


C 


ATOM 


504 


CG 


PRO A 


98 


9.343 


12. 347 


-8. 022 


1.00 24.97 


c 


ATOM 


505 


CD 


PRO A 


98 


10. 057 


11. 974 


-6. 749 


1.00 20.37 


c 


ATOM 


506 


C 


PRO A 


98 


6.621 


11. 585 


-6.543 


1. 00 25. 12 


c 


ATOM 


507 


0 


PRO A 


98 


6. 847 


10. 473 


-7. 029 


1.00 25.87 


0 


ATOM 


508 


N 


ALA A 


99 


5.401 


12. 001 


-6. 219 


1. 00 24. 77 


N 


ATOM 


509 


CA 


ALA A 


99 


4.232 


11. 151 


-6. 410 


1. 00 26. 15 


c 


ATOM 


510 


CB 


ALA. A 


99 


3. 638 


10. 799 


-5. 053 


1. 00 24. 62 


c 


ATOM 


511 


C 


ALA A 


99 


3. 149 


11. 739 


-7. 323 


1. 00 27. 20 


c 


ATOM 


512 


0 


ALA A 


99 


1.973 


11. 766 


-6. 968 


1. 00 29. 29 


0 


ATOM 


513 


N 


GLY A 


100 


3.547 


12. 223 


-8. 491 


1. 00 29. 32 


N 
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ATOM 


514 


CA 


GLY A 100 


2. 574 


12. 756 


-9. 435 


1. 00 30. 75 


C 


ATOM 


515 


C 


GLY A 100 


2.006 


14. 156 


-9.255 


1. 00 30. 83 


C 


ATOM 


516 


0 


GLY A 100 


1.253 


14. 621 - 


-10. 118 


1. 00 32. 00 


0 


ATOM 


517 


N 


ALA A 101 


2. 337 


14. 832 


-8. 158 


1. 00 27. 81 


N 


ATOM 


518 


CA 


ALA A 101 


1. 832 


16. 185 


-7. 931 


1. 00 27. 20 


C 


ATOM 


519 


CB 


ALA A 101 


0. 371 


16. 134 


-7. 475 


1. 00 27. 02 


C 


ATOM 


520 


C 


ALA A 101 


2. 675 


16. 937 


-6. 904 


1. 00 25. 78 


c 


ATOM 


521 


0 


ALA A 101 


3. 185 


16. 348 


-5. 947 


1. 00 25. 96 


0 


ATOM 


522 


N 


PRO A 102 


2. 818 


18. 260 


-7. 082 


1. 00 26. 56 


N 


ATOM 


523 


CA 


PRO A 102 


3. 615 


19. 056 


-6. 146 


1. 00 25. 86 


C 


ATOM 


524 


CB 


PRO A 102 


3. 415 


20. 487 


-6. 650 


1. 00 27. 20 


C 


ATOM 


525 


CG 


PRO A 102 


3. 201 


20. 290 


-8. 120 


1. 00 29. 43 


c 


ATOM 


526 


CD 


PRO A 102 


2.255 


19. 118 


-8. 144 


1. 00 25. 60 


c 


ATOM 


527 


C 


PRO A 102 


3. 164 


18. 880 


-4. 703 


1. 00 24. 43 


c 


ATOM 


528 


0 


PRO A 102 


1.986 


19. 050 


-4. 386 


1. 00 25. 38 


0 


ATOM 


529 


N 


GLY A 103 


4. 102 


18. 526 


-3. 831 


1. 00 22. 57 


N 


ATOM 


530 


CA 


GLY A 103 


3.764 


18. 351 


-2. 429 


1. 00 21. 83 


c 


ATOM 


531 


C 


GLY A 103 


3.324 


16. 944 


-2. 063 


1.00 19.05 


c 


ATOM 


532 


0 

r 


GLY A 103 


2.941 


16. 685 


-0. 920 


1. 00 20. 94 


0 


ATOM 


533 


N 


HIS A 104 


3.393 


16. 034 


-3. 028 


1.00 18.00 


N 


ATOM 


534 


CA 


HIS A 104 


3. 016 


14. 644 


-2. 811 


1.00 18.06 


c 


ATOM 


535 


CB 


HIS A 104 


1.845 


14. 277 


-3. 719 


1. 00 17. 03 


c 


ATOM 


536 


CG 


HIS A 104 


0.598 


15.044 


-3. 417 


1. 00 21. 85 


c 


ATOM 


537 


NDl 


HIS A 104 


-0.398 


14. 555 


-2. 599 


1.00 19.71 


N 


ATOM 


538 


CEl 


HIS A 104 


-1. 329 


15. 478 


-2. 450 


1. 00 22. 98 


c 


ATOM 


539 


NE2 HIS A 104 


. -0.977 


16. 546 


-3. 144 


1.00 16.26 


N 


ATOM 


540 


CD2 HIS A 104 


0.221 


16. 299 


-3. 761 


1.00 18.82 


c 


ATOM 


541 


C 


HIS A 104 


4. 205 


13. 741 


-3. 094 


1.00 16.96 


C 


ATOM 


542 


0 


HIS A 104 


4.812 


13. 815 


-4. 154 


1.00 15.44 


0 
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ATOM 


543 


N TYR A 105 


4.521 


12. 873 


-2. 143 


1.00 18.87 


N 


ATOM 


544 


CA TYR A 105 


5.662 


11. 982 


-2. 284 


1.00 18.50 


C 


ATOM 


545 


CB TYR A 105 


6, 836 


12. 516 


-1. 456 


1.00 20.43 


C 


ATOM 


546 


CG TYR A 105 


7. 115 


13. 996 


-1. 628 


1. 00 20. 21 


c 


ATOM 


547 


CDl TYR A 105 


7. 957 


14. 453 


-2. 645 


1.00 18.18 


c 


ATOM 


548 


CEl TYR A 105 


8.200 


15. 810 


-2. 821 


1. 00 20. 31 


c 


ATOM 


549 


CZ TYR A 105 


7. 599 


16. 732 


-1. 975 


1. 00 20. 71 


c 


ATOM 


550 


OH TYR A 105 


7.845 


18. 072 


-2. 157 


1.00 25.46 


0 


ATOM 


551 


CE2 TYR A 105 


6. 756 


16. 310 


-0. 952 


1.00 18.08 


c 


ATOM 


552 


CD2 TYR A 105 


6.521 


14. 941 


-0. 784 


1.00 19.32 


c 


ATOM 


553 


C TYR A 105 


5.349 


10. 579 


-1. 785 


1.00 20.66 


c 


ATOM 


554 


0 TYR A 105 


4.355 


10. 350 


-1. 101 


1. 00 21. 05 


0 


ATOM 


555 


N THR A 106 


6.220 


9. 643 


-2. 136 


1.00 21.73 


N 


ATOM 


556 


CA THR A 106 


6. 110 


8. 274 


-1. 666 


1. 00 25. 27 


c 


ATOM 


557 


CB THR A 106 


5.940 


7. 271 


-2. 825 


1. 00 24. 65 


c 


ATOM 


558 


OGl THR A 106 


7. 009 


7.427 


-3. 768 


1. 00 27. 25 


0 


ATOM 


559 


CG2 THR A 106 


4.603 


7. 503 


-3. 531 


1. 00 26. 01 


c 


ATOM 


560 


C THR A 106 


7.425 


8. 017 


-0.932 


1. 00 26. 95 


c 


ATOM 


561 


0 THR A 106 


8.470 


8. 556 


-1. 304 


1. 00 25. 88 


0 


ATOM 


562 


N TYR A 107 


7. 375 


7.209 


0. 118 


1. 00 30. 17 


N 


ATOM 


563 


CA TYR A 107 


8.570 


6. 916 


0.896 


1. 00 33. 45 


c 


ATOM 


564 


CB TYR A 107 


8.648 


7.896 


2. 077 


1.00 35.24 


c 


ATOM 


565 


CG TYR A 107 


8. 918 


7.296 


3. 437 


1.00 39.36 


c 


ATOM 


566 


CDl TYR A 107 


10. 146 


6. 707 


3. 736 


1. 00 43. 99 


c 


ATOM 


567 


CEl TYR A 107 


10. 401 


6. 182 


4. 999 


1. 00 47. 50 


c 


ATOM 


568 


CZ TYR A 107 


9. 415 


. 6.243 


5. 974 


1. 00 47. 29 


c 


ATOM 


569 


OH TYR A 107 


9. 645 


5. 718 


7. 230 


1. 00 48. 91 


0 


ATOM 


570 


CE2 TYR A 107 


8. 190 


6. 823 


5.693 


1. 00 44. 53 


c 


ATOM 


571 


CD2 TYR A 107 


7.949 


7.342 


4.434 


1. 00 43. 15 


c 
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ATOM 


572 


C 


TYR A 


107 


8. 642 


5.478 


1. 379 


1. 00 35. 14 


C 


ATOM 


573 


0 


TYR A 107 


7. 682 


4.943 


1.924 


1. 00 35. 69 


0 


ATOM 


574 


N 


SER A 


108 


9. 800 


4. 864 


1. 172 


1. 00 37. 81 


N 


ATOM 


575 


CA 


SER A 


108 


10. 041 


3.490 


1. 592 


1. 00 41. 97 


C 


ATOM 


576 


CB 


SER A 


108 


11. 115 


2. 855 


0. 711 


1. 00 41. 43 


C 


ATOM 


577 


OG 


SER A 


108 


11. 572 


1.645 


1. 282 


1. 00 44. 65 


0 


ATOM 


578 


C 


SER A 


108 


10. 500 


3. 455 


3.047 


1. 00 43. 76 


C 


ATOM 


579 


0 


SER A 


108 


11. 583 


3. 940 


3. 372 


1. 00 45. 52 


0 


ATOM 


580 


N 


SER A 


109 


9. 684 


2.868 


3. 918 


1. 00 46. 53 


N 


ATOM 


581 


CA 


SER A 


109 


10. 017 


2.794 


5. 337 


1. 00 47. 99 


C 


ATOM 


582 


CB 


SER A 


109 


8.740 


2. 876 


6. 173 


1. 00 48. 18 


C 


ATOM 


583 


OG 


SER A 


109 


9. 052 


2. 943 


7. 552 


1. 00 48. 31 


0 


ATOM 


584 


C 


SER A 


109 


10. 799 


1. 536 


5. 720 


1. 00 49. 24 


c 


ATOM 


585 


0 


SER A 


109 


10. 870 


0.568 


4. 957 


1. 00 51. 51 


0 


ATOM 


586 


N 


SER A 


112 


9.886 


-0.863 


8.643 


1. 00 59. 10 


N 


ATOM 


587 


CA 


SER A 


112 


8. 546 


-1. 374 


8. 383 


1. 00 58. 71 


c 


ATOM 


588 


CB 


SER A 


112 


7. 531 


-0. 229 


8. 378 


1. 00 59. 10 


c 


ATOM 


589 


OG 


SER A 


112 


6.241 


-0. 693 


8. 014 


1. 00 60. 32 


0 


ATOM 


590 


C 


SER A 


112 


8. 486 


-2. 096 


7. 046 


1.00 57.85 


c 


ATOM 


591 


0 


SER A 


112 


7. 722 


-3. 046 


6. 879 


1.00 58.40 


0 


ATOM 


592 


N 


GLY A 


113 


9.295 


-1. 639 


6.096 


1. 00 56. 85 


N 


ATOM 


593 


CA 


GLY A 


113 


9.301 


-2. 245 


4. 777 


1.00 55.00 


c 


ATOM 


594 


C 


GLY A 


113 


8. 170 


-1. 691 


3. 930 


1.00 52.98 


c 


ATOM 


595 


0 


GLY A 


113 


8. 254 


-1. 656 


2. 703 


1. 00 53. 44 


0 


ATOM 


596 


N 


SER A 


114 


7. 106 


-1. 257 


4. 595 


1.00 50.93 


N 


ATOM 


597 


CA 


SER A 


114 


5.940 


-0.691 


. 3.929 


1. 00 49. 06 


C 


ATOM 


598 


CB 


SER A 


114 


4.834 


-0. 441 


4. 955 


1. 00 49. 17 


C 


ATOM 


599 


OG 


SER A 


114 


5. 283 


0. 435 


5. 980 


1. 00 50. 92 


0 


ATOM 


600 


C 


SER A 


114 


6.268 


0.620 


3. 222 


1. 00 46. 96 


C 
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5 



ATOM 


601 


0 


SER A 114 


7.323 


1. 211 


3.443 


1. 00 47. 26 


0 


ATOM 


602 


N 


ILE A 115 


5. 355 


1.062 


2.364 


1. 00 44. 72 


N 


ATOM 


603 


CA 


ILE A 115 


5. 508 


2. 315 


1.636 


1, 00 42. 22 


C 


ATOM 


604 


CB 


ILE A 115 


5.204 


2. 141 


0. 129 


1. 00 43. 03 


C 


ATOM 


605 


CGI 


ILE A 115 


6.307 


1. 316 


-0.535 


1. 00 44. 28 


C 


ATOM 


606 


CD! 


ILE A 115 


7. 674 


1. 972 


-0.491 


1. 00 47. 16 


C 


ATOM 


607 


CG2 


ILE A 115 


5. 102 


3. 502 


-0. 552 


1. 00 43. 16 


c 


ATOM 


608 


C 


ILE A 115 


4.518 


3. 314 


2. 223 


1. 00 40. 03 


c 


ATOM 


609 


0 


ILE A 115 


3.449 


2. 932 


2. 705 


1.00 39.69 


0 


ATOM 


610 


N 


HIS A 116 


4.877 


4. 591 


2. 187 


1. 00 36. 34 


N 


ATOM 


611 


CA 


HIS A 116 


4. Oil 


5. 630 


2. 718 


1. 00 34. 27 


C 


ATOM 


612 


CB 


HIS A 116 


4. 662 


6.284 


3. 937 


1.00 35.45 


c 


ATOM 


613 


CG 


HIS A 116 


4. 902 


5. 340 


5. 072 


1. 00 38. 20 


c 


ATOM 


614 


NDl 


HIS A 116 


5. 654 


5. 683 


6. 176 


1. 00 41. 13 


N 


ATOM 


615 


CEl 


HIS A 116 


5. 698 


4. 657 


7. 008 


1. 00 45. 36 


C 


ATOM 


616 


NE2 


HIS A 116 


5. 001 


3. 664 


6.485 


1. 00 40. 45 


N 


ATOM 


617 


CD2 


HIS A 116 


4.492 


4. 066 


5. 273 


1. 00 40. 93 


C 


ATOM 


618 


C 


HIS A 116 


3. 732 


6.690 


1. 666 


1.00 31.61 


C 


ATOM 


619 


0 


HIS A 116 


4.542 


6. 914 


0. 768 


1. 00 30. 20 


0 


ATOM 


620 


N 


SER A 117 


2. 572 


7. 325 


1. 781 


1. 00 28. 75 


N 


ATOM 


621 


CA 


SER A 117 


2. 176 


8. 387 


0. 872 


1. 00 28. 44 


C 


ATOM 


622 


CB 


SER A 117 


0.785 


8. 119 


0.302 


1. 00 26. 28 


C 


ATOM 


623 


OG 


SER A 117 


0. 829 


7.005 


-0. 566 


1. 00 32. 61 


0 


ATOM 


624 


C 


SER A 117 


2. 179 


9. 667 


1.692 


1.00 26.02 


c 


ATOM 


625 


0 


Sm A 117 


1.323 


9. 860 


2. 556 


1. 00 26. 95 


0 


ATOM 


626 


N 


VAL A 118 


3. 148 


10. 534 


1.419 


1. 00 24. 58 


N 


ATOM 


627 


CA 


VAL A 118 


3. 299 


11. 785 


2. 161 


1. 00 22. 06 


C 


ATOM 


628 


CB 


VAL A 118 


4.796 


12.044 


2.497 


1. 00 23. 75 


c 


ATOM 


629 


CGI 


VAL A 118 


4. 960 


13. 338 


3.304 


1. 00 23. 80 


c 
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ATOM 


630 


CG2 VAL A 118 


5.349 


10. 867 


3. 279 


1. 00 25. 01 


C 


ATOM 


631 


C 


VAL A 118 


2. 760 


12. 991 


1. 413 


1. 00 21. 13 


C 


ATOM 


632 


0 


VAL A 118 


3. 000 


13. 152 


0. 224 


1. 00 21. 25 


0 


ATOM 


633 


N 


SER A 119 


2. 033 


13. 840 


2. 124 


1.00 19.39 


N 


ATOM. . 


634 


CA 


SER A 119 


1.495 


15. 046 


1. 522 


1.00 19.65 


C 


Aim 


635 


CS 


SER A 119 


-0. 001 


14. 893 


1. 247 


1.00 18.42 


C 


ATOM 


636 


OG 


SER A 119 


-0.709 


14. 799 


2.467 


1.00 16.99 


0 


ATOM 


637 


C 


SER A 119 


1. 720 


16. 222 


2. 471 


1.00 20.44 


c 


ATOM 


638 


0 


SER A 119 


1. 734 


16. 060 


3. 694 


1. 00 20. 31 


0 


ATOM 


639 


N 


VAL A 120 


1.927 


17. 398 


1. 894 


1. 00 20. 60 


N 


ATOM 


640 


CA 


VAL A 120 


2. Ill 


18. 605 


2. 680 


1.00 20.92 


c 


ATOM 


641 


CB 


VAL A 120 


2. 911 


19. 665 


1.909 


1. 00 21. 47 


c 


ATOM 


642 


CGI 


VAL A 120 


3. 008 


20. 934 


2. 747 


1. 00 21. 53 


c 


ATOM 


643 


CG2 VAL A 120 


4.304 


19. 123 


1. 559 


1. 00 21. 20 


c 


ATOM 


644 


C 


VAL A 120 


0.713 


19. 159 


2. 942 


1.00 19.42 


c 


ATOM 


645 


0 


VAL A 120 


0.072 


19. 668 


2. 036 


1.00 17.04 


0 


ATOM 


646 


N 


VAL A 121 


0. 238 


19. 040 


4. 174 


1.00 18.30 


N 


ATOM 


647 


CA 


VAL A 121 


-1. 090 


19. 542 


4.519 


1.00 17.84 


C 


ATOM 


648 


CB 


VAL A 121 


-1. 487 


19. 110 


5. 942 


1.00 17.08 


C 


ATOM 


649 


CGI 


VAL A 121 • 


-2. 886 


19. 650 


6. 297 


1.00 15.35 


C 


ATOM 


650 


CG2 VAL A 121 


-1. 429 


17. 607 


6. 050 


1.00 18.80 


c 


ATOM 


651 


C 


VAL A 121 


-1. 105 


21. 069 


4.444 


1.00 17.06 


c 


ATOM 


652 


0 


VAL A 121 


-1. 947 


21. 667 


3. 783 


1.00 16.89 


0 


ATOM 


653 


N 


GLU A 122 


-0. 157 


21. 687 


5. 129 


1.00 17.44 


N 


ATOM 


654 


CA 


GLU A 122 


-0.048 


23. 139 


5. 152 


1.00 19.43 


c 


ATOM 


655 


CB 


GLU A 122 


-0.945 


23. 704 


6. 254 


1.00 17.85 


c 


ATOM 


656 


CG 


GLU A 122 


-0. 988 


25. 207 


6. 322 


1. 00 21. 33 


c 


ATOM 


657 


CD 


GLU A 122 


-1. 991 


25. 698 


7. 356 


1. 00 24. 57 


c 


ATOM 


658 


OEl 


GLU A 122 


-1. 598 


26. 454 


8. 275 


1. 00 28. 32 


0 



48 



659 


0E2 GLU A 122 


-3. 172 


660 


C 


GLU A 122 


1.405 


661 


0 


GLU A 122 


2. 083 


662 


N 


ALA A 123 


1. 879 


663 


XA 


ALA A 123 


3. 257 


664 


CB 


ALA A 123 


4.202 


665 


C 


ALA A 123 


3. 608 


666 


0 


ALA A 123 


3. 009 


667 


N 


ASN A 124 


4.584 


668 


CA 


ASN A 124 


5. 126 


669 


CB 


ASN A 124 


4. 780 


670 


CG 


ASN A 124 


5. 392 


671 


ODl ASN A 124 


6.495 


672 


ND2 ASN A 124 


4.683 


673 


C 


ASN A 124 


6.621 


674 


0 


ASN A 124 


7. 211 


675 


N 


TYR A 125 


7. 230 


676 


CA 


TYR A 125 


8. 641 


677 


CB 


TYR A 125 


9.067 


678 


CG 


TYR A 125 


9.073 


679 


CDl 


TYR A 125 


10. 112 


680 


CEl TYR A 125 


10. 161 


681 


CZ 


TYR A 125 


9. 160 


682 


OH 


TYR A 125 


9. 251 


683 


CE2 TYR A 125 


8. 104 


684 


CD2 TYR A 125 


8.067 


685 


C 


TYR A 125 


9. 622 


686 


0 


TYR A 125 


10. 748 


687 


N 


ASP A 126 


9. 211 



25. 317 7. 254 1. 00 20. 65 

23.465 5.460 1.00 18.95 

22. 676 6. 114 1. 00 16. 79 

24. 624 5. 008 1. 00 21. 01 

25. 003 5. 280 1. 00 20. 93 
24. 042 4. 559 1. 00 20. 51 

26. 444 4. 913 1. 00 21. 90 

27. 036 4. 021 1. 00 23. 30 
26. 989 5. 638 1. 00 21. 77 

28. 333 5. 433 1. 00 20. 98 

29. 253 6. 614 1. 00 20. 38 

30. 644 6. 477 1. 00 22. 16 

30. 809 5. 951 1. 00 22. 44 

31. 650 6. 971 1. 00 26. 85 
28. 048 5. 422 1. 00 20. 13 
27.813 6.466 1.00 19.09 

28. 070 4. 244 1. 00 20. 81 
27. 753 4. 109 1. 00 22. 71 
27.919 2.648 1.00 21.66 

29. 334 2. 135 1. 00 29. 19 
30.200 2.459 1.00 31.37 
31.485 1.956 1.00 36.25 
31.924 1. 115 1.00 36.44 
33. 193 0. 597 1. 00 39. 33 
31. 089 0. 777 1. 00 34. 28 
29. 798 1. 290 1. 00 30. 61 
28. 453 5. 042 1. 00 21. 07 
27. 986 5. 203 1. 00 22. 41 
29. 549 5. 673 1. 00 21. 85 
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ATOM 


688 


CA 


ASP A 126 


10. 098 


30. 251 


6.603 


1. 00 22. 62 


C 


ATOM 


689 


CB 


ASP A 126 


9.947 


31. 767 


6.497 


1. 00 23. 92 


C 


ATOM 


690 


CG 


ASP A 126 


10. 622 


32. 320 


5.297 


1. 00 24. 44 


C 


ATOM 


691 


ODl 


ASP A 126 


11. 604 


31. 692 


4. 863 


1. 00 29. 05 


0 


ATOM 


692 


0D2 ASP A _126 


10. 179 


33. 376 


4. 803 


1. 00 24. 13 


0 


Arm 


693 


C 


ASP A 126 


9. 802 


29. 884 


8.025 


1. 00 22. 45 


C 


ATOM 


694 


0 


ASP A 126 


10. 487 


30. 334 


8.946 


1. 00 22. 45 


0 


ATOM 


695 


N 


GLU A 127 


8. 767 


29. 081 


8. 217 


1. 00 22. 34 


N 


ATOM 


696 


CA 


GLU A 127 


8. 389 


28. 714 


9. 565 


1. 00 23. 65 


C 


ATOM 


697 


CB 


GLU A 127 


7. 182 


29. 547 


10. 007 


1. 00 23. 39 


C 


ATOM 


698 


CG 


GLU A 127 


7.483 


30. 999 


10. 315 


1.00 31.89 


C 


ATOM 


699 


CD 


GLU A 127 


6. 262 


31. 728 


10. 861 


1. 00 39. 28 


c 


ATOM 


700 


OEl 


GLU A 127 


5. 611 


31. 186 


11. 783 


1. 00 42. 40 


0 


ATOM 


701 


0E2 GLU A 127 


5. 951 


32. 840 


10. 378 


1. 00 43. 22 


0 


ATOM 


702 


C 


GLU A 127 


8.087 


27. 257 


9. 836 


1. 00 21. 93 


c 


ATOM 


703 


0 


GLU A 127 


8. 627 


26. 694 


10. 778 


1. 00 22. 92 


0 


ATOM 


•704 


N 


TYR A 128 


7.240 


26. 637 


9. 019 


1. 00 20. 93 


N 


ATOM 


705 


CA 


TYR A 128 


6. 854 


25. 263 


9. 306 


1.00 19.08 


C 


ATOM 


706 


CB 


TYR A 128 


5. 827 


25. 276 


10. 441 


1.00 19.89 


C 


ATOM 


707 


CG 


TYR A 128 


4.472 


25. 797 


9. 992 


1. 00 20. 24 


c 


ATOM 


708 


CDl 


TYR A 128 


3.520 


24. 934 


9.447 


1. 00 20. 50 


c 


ATOM 


709 


CEl 


TYR A 128 


2.296 


25. 402 


8. 981 


1. 00 21. 38 


c 


ATOM 


710 


CZ 


TYR A 128 


2. 008 


26. 754 


9. 056 


1. 00 26. 85 


c 


ATOM 


711 


OH 


TYR A 128 


0. 792 


27. 207 


8. 594 


1. 00 28. 12 


0 


ATOM 


712 


CE2 TYR A 128 


2. 934 


27.644 


9.593 


1. 00 26. 44 


c 


ATOM 


713 


CD2 TYR A 128 


4.163 


27. 157 


10. 062 


1.00 22.61 


c 


ATOM 


714 


C 


TYR A 128 


6. 267 


24. 492 


8. 140 


1.00 19.35 


c 


ATOM 


715 


0 


TYR A 128 


5. 911 


25. 054 


7.110 


1.00 19.41 


0 


ATOM 


716 


N 


ALA A 129 


6. 153 


23. 183 


8. 335 


1.00 19.30 


N 
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ATOM 


717 


CA 


ALA A 129 


5.600 


22. 290 


7. 337 


1.00 18.44 


C 


ATOM 


718 


CS 


ALA A 129 


6.715 


21. 673 


6.493 


1.00 19.76 


C 


ATOM 


719 


C 


ALA A 129 


4.858 


21. 203 


8. 079 


1.00 19.35 


C 


ATOM 


720 


0 


ALA A 129 


5.440 


20. 519 


8. 923 


1.00 19.02 


0 


ATOM 


721 


N 


LEU A 130 


.3. 576 


21. 052 


7. 760 


1.00 17.69 


N 


ATOM 


722 


CA 


LEU A 130 


2.720 


20. 050 


8. 384 


1.00 17.03 


C 


ATOM 


723 


CB 


LEU A 130 


1. 342 


20. 655 


8. 678 


1.00 16.93 


C 


ATOM 


724 


CG 


LEU A 130 


0. 480 


20. 216 


9. 874 


1. 00 25. 96 


C 


ATOM 


725 


CDl 


LEU A 130 


-0. 956 


20. 686 


9. 609 


1. 00 21. 15 


c 


ATOM 


726 


CD2 LEU A 130 


0. 516 


18. 687 


10. 081 


1. 00 26. 45 


c 


ATOM 


727 


C 


LEU A 130 


2.582 


18. 932 


7. 354 


1.00 17.75 


c 


ATOM 


728 


0 


LEU A 130 


2. 005 


19. 140 


6. 284 


1.00 16.09 


0 


ATOM 


729 


N 


LEU A 131 


3. 128 


17. 754 


7. 657 


1.00 17.47 


N 


ATOM 


730 


CA 


LEU A 131 


3.040 


16.640 


6. 727 


1.00 16.94 


c 


ATOM 


731 


CB 


LEU A 131 


4. 413 


16. 030 


6.464 


1.00 18.54 


c 


ATOM 


732 


CG 


LEU A 131 


5. 595 


16. 886 


5. 995 


1. 00 21. 25 


c 


ATOM 


733 


CDl LEU A 131 


6.622 


15. 972 


5. 343 


1.00 19.28 


c 


ATOM 


734 


CD2 LEU A 131 


5. 153 


17. 941 


5.021 


1. 00 20. 56 


c 


ATOM 


735 


C 


LEU A 131 


2. 122 


15. 535 


7. 224 


1.00 18.91 


c 


ATOM 


736 


0 


LEU A 131 


2.019 


15. 274 


8.429 


1.00 18.27 


0 


ATOM 


737 


N 


PHE A 132 


1.444 


14. 892 


6.286 


1.00 18.52 


N 


ATOM 


738 


CA 


PHE A 132 


0.569 


13. 784 


6.628 


1. 00 20. 01 


c 


ATOM 


739 


CB 


PHE A 132 


-0. 876 


14.046 


6. 214 


1.00 20.97 


c 


ATOM 


740 


CG 


PHE A 132 


-1. 786 


12. 870 


6.461 


1.00 25.43 


c 


ATOM 


741 


CDl PHE A 132 


-2. 106 


12.480 


7. 763 


1. 00 29. 99 


c 


ATOM 


742 


CEl PHE A 132 


-2. 904 


11. 359 


8. 003 


1. 00 30. 06 


c 


ATOM 


743 


CZ 


PHE A 132 


-3. 391 


10. 616 


6. 933 


1. 00 29. 29 


c 


ATOM 


744 


CE2 PHE A 132 


-3. 083 


10. 993 


5. 629 


1.00 30.24 


c 


ATOM 


745 


CD2 PHE A 132 


-2. 282 


12. 119 


5.397 


1. 00 27. 73 


c 
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ATOM 


746 


C 


PHE A 132 


1.086 


12. 574 


5. 880 


1. 00 20. 33 


C 


ATOM 


747 


0 


PHE A 132 


1. 369 


12. 650 


4.694 


1. 00 19. 14 


0 


ATOM 


748 


N 


SER A 133 


1. 213 


11. 460 


6. 582 


1. 00 21. 25 


N 


ATOM 


749 


CA 


SER A 133 


1. 698 


10. 238 


5. 973 


1. 00 24. 44 


C 


ATOM 


750 


CB 


SER A 133 


3. 077 


^ 9. 916 


6.536 


1. 00 22. 99 


C 


ATOM 


751 


OG 


SER A 133 


3. 655 


8. 799 


5. 894 


1. 00 35. 35 


0 


ATOM 


752 


C 


SER A 133 


0. 724 


9.092 


6. 247 


1. 00 25. 26 


C 


ATOM 


753 


0 


SER A 133 


0. 270 


8. 895 


7. 375 


1. 00 24. 85 


0 


ATOM 


754 


N 


ARG A 134 


0. 381 


8.354 


5. 204 


1. 00 28. 87 


N 


ATOM 


755 


CA 


ARG A 134 


-0. 525 


7.231 


5. 352 


1.00 32.47 


C 


ATOM 


756 


CB 


ARG A 134 


-1. 888 


7.530 


4. 701 


1. 00 32. 31 


C 


ATOM 


757 


CG 


ARG A 134 


-1. 834 


8. 152 


3. 316 


1.00 37.53 


c 


ATOM 


758 


CD 


ARG A 134 


-3. 169 


8.816 


2. 978 


1. 00 43. 53 


c 


ATOM 


759 


NE 


ARG A 134 


-3, 169 


9.553 


1.712 


1. 00 44. 76 


N 


ATOM 


760 


CZ 


ARG A 134 


-3. 163 


8. 983 


0. 511 


1. 00 44. 99 


c 


ATOM 


761 


NH.1 ARG A 134 


-3. 147 


7. 661 


0. 405 


1. 00 46. 67 


N 


ATOM 


762 


NH2 ARG A 134 


-3. 215 


9.732 


-0. 587 


1. 00 42. 69 


N 


ATOM 


763 


C 


ARG A 134 


0. 105 


5. 994 


4.746 


1.00 35.05 


c 


ATOM 


764 


0 


ARG A 134 


0.695 


6. 038 


3. 661 


1.00 32.09 


0 


ATOM 


765 


N 


GLY A 135 


0. 003 


4.897 


5.484 


1. 00 38. 13 


N 


ATOM 


766 


CA 


GLY A 135 


0.556 


3.640 


5. 033 


1. 00 43. 65 


c 


ATOM 


767 


C 


GLY A 135 


-0.446 


2. 537 


5. 290 


1. 00 48. 01 


c 


ATOM 


768 


0 


GLY A 135 


-1. 472 


2. 760 


5. 937 


1. 00 47. 49 


0 


ATOM 


769 


N 


THR A 136 


-0. 162 


1. 344 


4.783 


1. 00 51. 73 


N 


ATOM 


770 


CA 


THR A 136 


-1. 070 


0. 219 


4.969 


1.00 55.59 


c 


ATOM 


771 


CB 


THR A 136 


-2. 315 


0. 358 


4.067 


1.00 55.84 


c 


ATOM 


772 


OGl 


THR A 136 


-2. 924 


1. 634 


4.284 


1.00 58.78 


0 


ATOM 


773 


CG2 THR A 136 


-3. 331 


-0. 725 


4.386 


1. 00 56. 76 


c 


ATOM 


774 


C 


THR A 136 


-0.382 


-1. 094 


4.636 


1.00 56.89 


c 
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ATOM 


775 


0 


THR A 136 


-0. 138 


-1. 392 


3. 470 


1.00 57.01 


0 


AT(M 


776 


N 


LYS A 137 


-0.075 


-1. 875 


5.667 


1. 00 59. 28 


N 


ATOM 


777 


CA 


LYS A 137 


0. 580 


-3. 162 


5. 483 


1. 00 61. 56 


C 


ATOM 


778 


CB 


LYS A 137 


0. 971 


-3. 763 


6.834 


1. 00 61. 96 


C 


ATOM 


779 


CG 


LYS A 137 


1. 531 


-2. 777 


J!. 849 


1. 00 63. 75 


C 


ATOM 


780 


CD 


LYS A 137 


1.803 


-3. 478 


9. 176 


1.00 66.26 


C 


ATOM 


781 


CE 


LYS A 137 


2.248 


-2. 499 


10. 252 


1. 00 66. 38 


C 


ATOM 


782 


NZ 


LYS A 137 


2.545 


-3. 196 


11. 536 


1. 00 66. 02 


N 


ATOM 


783 


C 


LYS A 137 


-0. 411 


-4. 096 


4.800 


1. 00 62. 36 


C 


ATOM 


784 


0 


LYS A 137 


-0.041 


-5. 159 


4. 300 


1. 00 63. 04 


0 


ATOM 


785 


N 


GLY A 138 


-1. 678 


-3. 691 


4.791 


1.00 63.05 


N 


ATOM 


786 


CA 


GLY A 138 


-2. 714 


-4. 501 


4. 176 


1. 00 63. 35 


C 


ATOM 


787 


C 


GLY A 138 


-4. 104 


-4. 069 


4. 610 


1. 00 63. 61 


C 


ATOM 


788 


0 


GLY A 138 


-4. 231 


-3. 171 


5.435 


1.00 64.06 


0 


ATOM 


789 


N 


PRO A 139 


-5. 168 


-4. 690 


4. 079 


1. 00 63. 70 


N 


ATOM 


790 


CA 


PRO A 139 


-6. 555 


-4. 348 


4. 430 


1. 00 63. 74 


C 


ATOM 


791 


CB 


PRO A 139 


-7. 369 


-5. 364 


3. 639 


1. 00 63. 65 


C 


ATOM 


792 


CG 


PRO A 139 


-6. 503 


-5. 603 


2.422 


1. 00 64. 02 


C 


ATOM 


793 


CD 


PRO A 139 


-5. 125 


-5. 708 


3. 016 


1. 00 63. 81 


C 


ATOM 


794 


C 


PRO A 139 


-6. 833 


-4. 419 


5. 935 


1. 00 63. 55 


C 


ATOM 


795 


0 


PRO A 139 


-7. 057 


-5. 490 


6.494 


1. 00 63. 71 


0 


ATOM 


796 


N 


GLY A 140 


-6. 822 


-3. 261 


6. 584 


1. 00 63. 03 


N 


ATOM 


797 


CA 


GLY A 140 


-7. 059 


-3. 199 


8. 018 


1. 00 62. 01 


C 


ATOM 


798 


C 


GLY A 140 


-5. 787 


-2. 914 


8. 800 


1. 00 60. 77 


c 


ATOM 


799 


0 


GLY A 140 


-5. 827 


-2. 660 


10. 004 


1. 00 60. 90 


0 


ATOM 


800 


N 


GLN A 141 


-4. 653 


-2. 947 


8.112 


1. 00 59. 05 


N 


ATOM 


801 


CA 


GLN A 141 


-3. 373 


-2. 694 


8. 752 


1. 00 57. 46 


c 


ATOM 


802 


CB 


GLN A 141 


-2. 398 


-3. 809 


8. 370 


1. 00 57. 71 


c 


ATOM 


803 


CG 


GLN A 141 


-3. 090 


-5. 178 


8. 473 


1. 00 58. 74 


c 
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10 



15 



ATOM 


804 


CD 


Gin A 141 


-2. 189 


-6.355 


8. 151 


1. 00 59. 31 


C 


ATOM 


805 


OEl 


GLN A 141 


-1. 552 


-6. 402 


7. 093 


1.00 58.75 


0 


ATOM 


806 


NE2 


GLN A 141 


-2. 141 


-7. 323 


9. 063 


1. 00 59. 08 


N 


ATOM 


807 


C 


GLN A 141 


-2. 882 


-1. 323 


8. 304 


1.00 55.66 


C 


ATOM 


808 


0 


GLN A 141 


-1. 699 


-1. 125 


8.029 


1^00 55. 85 


0 


ATOM 


809 


N 


ASN A 142 


-3. 825 


-0.383 


8. 247 


1. 00 53. 33 


N 


ATOM 


810 


CA 


ASN A 142 


-3. 570 


0.998 


7. 836 


1. 00 51. 55 


C 


ATOM 


811 


CB 


ASN A 142 


-4. 857 


1. 649 


7. 316 


•1.00 51.60 


C 


ATOM 


812 


CG 


ASN A 142 


-5. 936 


0.642 


6.973 


1.00 53.89 


C 


ATOM 


813 


ODl 


ASN A 142 


-7. 123 


0. 905 


7. 172 


1.00 53.86 


0 


ATOM 


814 


ND2 


ASN A 142 


-5. 534 


-0. 511 


6.442 


1.00 58.03 


N 


ATOM 


815 


C 


ASN A 142 


-3. 069 


1.843 


9. 005 


1.00 49.32 


C 


ATOM 


816 


0 


ASN A 142 


-3. 655 


1. 828 


10. 081 


1. 00 49. 92 


0 


ATOM 


817 


N 


PHE A 143 


-1. 995 


2.593 


8. 787 


1. 00 46. 30 


N 


ATOM 


818 


CA 


PHE A 143 


-1. 459 


3.458 


9. 829 


1. 00 43. 59 


C 


ATOM 


819 


CB 


PHE A 143 


-0. 089 


2. 953 


10. 285 


1.00 44.54 


C 


ATOM 


820 


CG 


PHE A 143 


1. 056 


3. 775 


9. 777 


1. 00 48. 28 


C 


ATOM 


821 


CDl 


PHE A 143 


1. 621 


4. 764 


10. 573 


1. 00 51. 58 


C 


ATOM 


822 


CEl 


PHE A 143 


2. 650 


5. 570 


10. 093 


1. 00 54. 13 


C 


ATOM 


823 


CZ 


PHE A 143 


3. 121 


5. 388 


8. 807 


1.00 52.35 


C 


ATOM 


824 


CE2 PHE A 143 


2. 566 


4.400 


8. 001 


1.00 53.51 


c 


ATOM 


825 


CD2 PHE A 143 


1. 538 


3.597 


8.490 


1. 00 50. 84 


c 


ATOM 


826 


C 


PHE A 143 


-1. 350 


4. 886 


9. 292 


1. 00 40. 43 


c 


ATOM 


827 


0 


PHE A 143 


-1. 134 


5.094 


8. 103 


1. 00 37. 35 


0 


ATOM 


828 


N 


ARG A 144 


-1. 509 


5.864 


10. 176 


1.00 37.08 


N 


ATOM 


829 


CA 


ARC A 144 


-1. 441 


7.267 


9.796 


1. 00 34. 89 


C 


ATOM 


830 


CB 


ARG A 144 


-2. 833 


7. 897 


9. 918 


1.00 35.73 


C 


ATOM 


831 


CG 


ARG A 144 


-3. 816 


7. 364 


8. 872 


1. 00 39. 13 


c 


ATOM 


832 


CD 


ARG A 144 


-5. 240 


7.894 


9.029 


1.00 46.28 


c 
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ATOM 


833 


ME 


ARG A 144 


ATOM 


834 


CZ 


ARG A 144 


ATOM 


835 


NHl 


ARG A 144 


ATOM 


836 


NH2 


ARG A 144 


ATOM 


837 


C 


ARG A 144 


ATOM 


838 


0 


ARG A 144 


ATOM 


839 


N 


MET A 145 


ATOM 


840 


CA 


MET A 145 


ATOM 


841 


CB 


MET A 145 


ATOM 


842 


CG 


MET A 145 


ATOM 


843 


SD 


MET A 145 


ATOM 


844 


CE 


MET A 145 


ATOM 


845 


C 


MET A 145 


ATOM 


846 


0 


MET A 145 


ATOM 


847 


N 


ALA A 146 


ATOM 


848 


CA 


ALA A 146 


ATOM 


849 


CB 


ALA A 146 


ATOM 


850 


C 


ALA A 146 


ATOM 


851 


0 


ALA A 146 


ATOM 


852 


N 


THR A 147 


ATOM 


853 


CA 


THR A 147 


ATOM 


854 


CB 


THR A 147 


ATOM 


855 


OGl 


. THR A 147 


ATOM 


856 


CG2 THR A 147 


ATOM 


857 


C 


THR A 147 


ATOM 


858 


0 


THR A 147 


ATOM 


859 


N 


LEU A 148 


ATOM 


860 


CA 


LEU A 148 


ATOM 


861 


CB 


LEU A 148 



54 

-6. 006 7. 160 10. 035 1. 00 49. 14 N 

-5.866 7.314 11.348 1.00 52.48 C 

-4. 988 8. 182 11. 829 1. 00 54. 40 N 

-6. 608 6. 599 12. 183 1. 00 54. 82 N 

-0.435 8.017 10.666 1.00 32. 66w^ C 

-0.278 7.712 11.846 1.00 30.70 0 

0. 259 8. 988 10. 084 1. 00 28. 76 N 
1.232 9.749 10.850 1.00 27.41 C 
2.612 9.099 10.747 1.00 27.81 C 
3.715 9.914 11. 408 1.00 30.09 C 
5.311 9.070 11.470 1.00 35.29 S 
5. 842 9. 159 9. 789 1. 00 30. 22 C 

1. 336 11. 214 10. 452 1. 00 26. 47 C 
1. 565 11. 543 9. 285 1. 00 27. 37 0 
1. 178 12. 086 11. 442 1. 00 24. 27 N 
1. 267 13. 527 11. 242 1. 00 22. 72 C 
0. 161 14. 223 12. 004 1. 00 23. 19 C 
2. 633 13. 998 11. 743 1. 00 21. 85 C 
3. 047 13. 670 12. 860 1. 00 20. 76 0 

3. 332 14. 765 10. 914 1. 00 21. 71 N 
4. 652 15. 261 11. 281 1. 00 20. 82 C 
5. 747 14. 641 10. 388 1. 00 22. 25 C 
5. 541 13. 224 10. 287 1. 00 23. 42 0 
7. 125 14. 910 10. 977 1. 00 22. 09 C 

4. 738 16. 776 11. 143 1. 00 20. 34 C 

4. 339 17. 342 10. 125 1. 00 19. 27 0 
5. 269 17. 430 12. 170 1. 00 19. 28 N 

5. 409 18. 878 12. 137 1. 00 19. 58 C 
4. 675 19. 516 13. 317 1. 00 21. 33 C 
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ATOM 


862 


C6 


LEU A 148 


4.786 


21.045 


13. 445 


1.00 20.43 


C 


ATOM 


863 


CDl LEU A 148 


4.224 


21. 747 


12. 219 


1.00 22.47 


C 


ATOM 


864 


CD2 LEU A 148 


4.026 


21. 472 


14.671 


1.00 24.32 


C 


ATOM 


865 


U 


Leu A i4o 


6. 877 


19.289 


12. 155 


1.00 19.02 


C 


ATOM 


866 


U 


Leu A 14o 


7.605 


19.046 


13. 127 


LOO 18. 11 


0 


ATOM 


867 


XT 
W 


TVD A 1 AQ 


7.308 


19. 887 


11. 051 


1.00 19.53 


N 


ATOM 


868 


CA 


TYR A 14y 


8.671 


20. 378 


10. 923 


1.00 19.40 


C 


ATOM 


869 


CB 


TYR A 149 


9.206 


20. 132 


9. 518 


1.00 19.80 


C 


ATOM 


870 


CG 


TYR A 149 


9. 662 


18. 712 


9. 281 


1.00 22.86 


C 


ATOM 


871 


CDl 


TYR A 149 


10. 829 


18. 219 


9.873 


1.00 24.22 


C 


ATOM 


872 


CEl 


TYR A 149 


11. 236 


16. 889 


9.672 


1.00 25.00 


c 


ATOM 


873 


CZ 


TYR A 149 


10. 464 


16. 058 


8.877 


1.00 26.70 


c 


ATOM 


874 


OH 


TYR A 149 


10. 819 


14. 742 


8. 693 


1.00 36.47 


0 


ATOM 


875 


CE2 TYR A 149 


9.305 


16. 531 


8. 280 


1.00 27.17 


c 


ATOM 


876 


CD2 TYR A 149 


8.910 


17. 844 


8. 482 


1.00 25.06 


c 


ATOM 


877 


C 


TYR A 149 


8.658 


21. 872 


11. 208 


1.00 19.85 


c 


ATOM 


878 


0 


TYR A 149 


7. 672 


22. 562 


10. 938 


1.00 18.56 


0 


ATOM 


879 


N 


SER A 150 


9. 764 


22. 363 


11. 750 


1.00 19.94 


N 


ATOM 


880 


CA. 


SER A 150 


9. 903 


23. 764 


12. 102 


1.00 20.50 


c 


ATOM 


881 


CB 


SER A 150 


9.704 


23. 915 


13. 615 


1.00 21.21 


c 


ATOM 


882 


OG 


SER A 150 


9.899 


25. 250 


14. 047 


1.00 22.73 


0 


ATOM 


883 


C 


SER A 150 


11. 282 


24. 302 


11. 701 


1.00 20.46 


c 


ATOM 


884 


0 


SER A 150 


12. 292 


23. 593 


11.778 


1.00 18.66 


0 


ATOM 


885 


N 


ARG A 151 


11. 319 


25. 556 


11. 261 


1.00 21.36 


N 


ATOM 


886 


CA 


ARG A 151 


12. 587 


26. 164 


10. 878 


1.00 22.36 


c 


ATOM 


887 


CB 


ARG A 151 


12. 355 


27. 467 


10. 102 


1. 00 21. 14 


c 


ATOM 


888 


CG 


ARG A 151 


11.888 


27. 250 


8.673 


1.00 22.84 


c 


ATOM 


889 


CD 


ARG A 151 


12. 914 


26.442 


7. 873 


1.00 19.77 


c 


ATOM 


890 


NE 


ARG A 151 


12. 582 


26. 404 


6.448 


1.00 24.92 


N 
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ATOM 


891 


CZ 


ARG A 151 


13. 337 


25. 841 


5. 511 


LOO 20.64 


C 




ATOM 


892 

KJ if 


NHl ARG A 151 


14.479 


25. 258 


5. 836 


1.00 22.01 


N 




ATOM 


893 


NH2 ARG A 151 


12.948 


25. 869 


4.243 


LOO 21.20 


N 




ATOM 


894 


C 


ARG A 151 


13. 387 


26. 437 


12. 145 


LOO 23.99 


C 


5 


ATOM 


895 


0 


ARG A 151 


14. 615 


26. 506 


12. 115 


LOO 24.51 


0 




ATOM 


8Q6 


N 


THR A 152 


12. 676 


26. 578 


13. 258 


LOO 24.32 


N 




ATOM 


897 


CA 


THR A 152 


13. 305 


26. 832 


14.548 


LOO 26.33 


C 




ATOM 


0«70 


CB 


THR A 152 


12. 765 


28. 120 


15. 185 


1. 00 27. 25 


c 




ATOM 


f^QQ 

0«7«7 


OGl THR A 152 


11. 347 


27. 997 


15. 378 


LOO 25.22 


0 


10 




QOO 


CG2 THR A 152 


13. 063 


29. 327 


14. 295 


1. 00 25. 83 


c 




ATfM 


Q01 


C 


THR A 152 


13. 047 


25. 687 


15. 528 


LOO 27.69 


c 




ATfM 

Al vnVi 


Q02 


0 


THR A 152 


12. 090 


24. 928 


15. 372 


LOO 26.48 


0 




ATOM 




N 


GLN A 153 


13. 906 


25. 576 


16. 536 


LOO 28.98 


N 


• 


ATfM 
AliiuEl 


QOA 


CA 


(Hil A 153 


13. 776 


24. 538 


17. 551 


LOO 30.08 


c 


15 


ATfM 




CB 


GLN A 153 


15. 090 


24. 396 


18. 329 


LOO 29.88 


c 




ATfM 




CG 


GLN A 153 


16. 182 


23. 642 


17. 582 


1.00 32.02 


c 




ATOM 


907 

•7V/ I 


CD 


GLN A 153 


17. 493 


23. 587 


18. 347 


LOO 35.05 


c 




ATOM 


908 


OEl GLN A 153 


18. 400 


24.373 


18. 099 


LOO 36.34 


0 




ATfM 


909 


NB2 (aJ^ A 153 


17. 591 


22. 658 


19. 289 


LOO 36.94 


N 


20 


ATfM 


910 

57 XV/ 


C 


GLN A 153 


12. 629 


24.848 


18. 513 


LOO 30.99 


c 




ATOM 


911 


0 


GLN A 153 


12. 158 


23. 972 


19. 236 


L 00 31. 14 


0 




ATOM 


912 


N 


THR A 154 


12. 187 


26. 100 


18. 517 


LOO 33.09 


N 




ATfM 


913 

^ xo 


CA 


THR A 154 


IL 095 


26. 526 


19. 382 


LOO 35.59 


c 




ATOM 


914 

^ x^ 


CB 


THR A 154 


11. 334 


27. 944 


19. 923 


LOO 35.74 


c 


25 


ATOM 


915 


OGl 


THR A 154 


12. 404 


27, 905 


20. 870 


1. 00 40. 23 


0 




ATOM 


916 


CG2 THR A 154 


10. 090 


28. 481 


20. 608 


1.00 36.81 


c 




ATOM 


917 


C 


THR A 154 


9.788 


26. 492 


18. 611 


LOO 36.05 


c 




ATOM 


918 


0 


THR A 154 


9.737 


26. 835 


17.431 


1. 00 36. 13 


0 




ATOM 


919 


N 


LEU A 155 


8.724 


26. 083 


19. 288 


1. 00 37. 13 


N 
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ATOM 920 CA LEU A 155 7. 422 25. 975 18. 648 1. 00 38. 42 C 

ATOM 921 CB LEU A 155 6. 965 24. 516 18. 714 1. 00 37. 88 C 

ATOM 922 C» LEU A 155 6. 062 23. 916 17. 638 1. 00 39. 67 C 

ATOM 923 CDl LEU A 155 6. 706 24. 033 16. 262 1. 00 35. 31 C 

5 ATOM 924 CD2 LEU A 155 5. 816 22. 456 17. 984 1. 00 38. 75 C 

ATOM 925 C LEU A 155 6. 405 26. 878 19. 337 1. 00 39. 23 C 

ATOM 926 0 LEU A 155 6. 264 26. 841 20. 561 1. 00 39. 64 0 

ATOM 927 N LYS A 156 5. 708 27. 697 18. 553 1. 00 39. 22 N 

ATOM 928 CA LYS A 156 4. 690 28. 589 19. 102 1. 00 39. 41 C 

10 ATOM 929 CB LYS A 156 4. 362 29. 716 18. 120 1. 00 39. 99 C 

ATOM 930 CG LYS A 156 5. 469 30. 741 17. 955 1. 00 41. 50 C 

ATOM 931 CD LYS A 156 5. 064 31. 818 16. 971 1. 00 44. 94 C 

ATOM 932 CE LYS A 156 6. 165 32. 854 16. 791 1. 00 46. 38 C 

ATOM 933 NZ LYS A 156 5. 773 33. 857 15. 764 1. 00 47. 77 N 

15 ATOM 934 C LYS A 156 3. 426 27. 798 19. 398 1. 00 39. 33 C 

ATOM 935 0 LYS A 156 3. 010 26. 953 18. 602 1. 00 37. 57 0 

ATOM 936 N ASP A 157 2. 815 28. 082 20. 544 1. 00 39. 71 N 

ATOM 937 CA ASP A 157 1. 603 27. 389 20. 961 1. 00 39. 53 C 

ATOM 938 CB ASP A 157 1. 028 28. 063 22. 208 1. 00 41. 01 C 

20 ATOM 939 CG ASP A 157 2. 033 28. 131 23. 343 1. 00 43. 20 C 

ATOM 940 GDI ASP A 157 3. 036 28. 863 23. 205 1. 00 47. 67 0 

ATOM 941 0D2 ASP A 157 1. 828 27. 445 24. 368 1. 00 46. 90 0 

ATOM 942 C ASP A 157 0. 538 27. 310 19. 868 1. 00 38. 74 C 

ATOM 943 0 ASP A 157 -0. 132 26. 287 19. 720 1. 00 37. 95 0 

25 ATOM 944 N GLU A 158 0. 384 28. 383 19. 101 1. 00 37. 72 N 

ATOM 945 CA GLU A 158 -0. 609 28. 398 18. 033 1. 00 37. 05 C 

ATOM 946 CB GLU A 158 -0. 614 29. 752 17. 321 1. 00 37. 76 C 

ATOM 947 CG GLU A 158 -0. 463 30. 954 18. 243 1. 00 41. 78 C 

ATOM 948 CD GLU A 158 0. 977 31. 198 18. 656 1. 00 46. 94 C 



wo 2004/056992 



5 



ATCM 


949 


OEl 


GUI A 158 


ATOM 


950 


0E2 


GUI A 158 


ATOM 


951 


C 


GLU A 158 


ATOM 


952 


0 


GLU A 158 


ATOM 


953 


N 


LEU A 159 


ATOM 


954 


CA 


LEU A 159 


ATOM 


955 


CB 


LEU A 159 


ATOM 


956 


CG 


LEU A 159 


ATOM 


957 


CDl 


LEU A 159 


ATOM 


958 


CD2 


LEU A 159 


ATOM 


959 


C 


LEU A 159 


ATOM 


960 


0 


LEU A 159 


ATOM 


961 


N 


LYS A 160 


ATOM 


962 


CA 


LYS A 160 


ATOM 


963 


CB 


LYS A 160 


ATOM 


964 


CG 


LYS A 160 


ATOM 


965 


CD 


LYS A 160 


ATOM 


966 


CE 


LYS A 160 


ATOM 


967 


NZ 


LYS A 160 


ATOM 


968 


C 


LYS A 160 


ATOM 


969 


0 


LYS A 160 


ATOM 


970 


N 


GLU A 161 


ATOM 


971 


CA 


GLU A 161 


ATOM 


972 


CB 


GLU A 161 


ATOM 


973 


CG 


GLU A 161 


ATOM 


974 


CD 


GLU A 161 


ATOM 


975 


OEl GLU A 161 


ATOM 


976 


0E2 GLU A 161 


ATOM 


977 


C 


GLU A 161 
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1.798 31.525 17.772 1.00 50.90 0 

1. 292 31. 063 19. 859 1. 00 49. 28 0 

-0.294 27.301 17.024 1.00 35.99 C 

-1. 187 26. 761 16. 378 1. 00 34. 01 0 

0. 990 26. 981 16. 895 1. 00 35. 06 N 

1. 437 25. 948 15. 969 1. 00 32. 93 C 

2. 924 26. 130 15. 666 1. 00 33. 58 C 

3.403 25.650 14.295 1.00 32.35 C 

2.543 26.264 13.202 1.00 35.68 C 

4. 857 26. 040 14. 104 1. 00 33. 17 C 

1. 182 24. 588 16. 600 1. 00 31. 25 C 

0. 851 23. 622 15. 914 1. 00 29. 46 0 

1. 330 24. 518 17. 918 1. 00 29. 57 N 
1. 077 23. 276 18. 633 1. 00 29. 07 C 
1.448 23.410 20.114 1.00 29.49 C 
2. 938 23. 535 20. 410 1. 00 31. 30 C 
3. 195 23. 359 21. 902 1. 00 32. 92 C 
4. 671 23. 470 22. 231 1. 00 39. 23 C 
4. 974 23. 172 23. 664 1. 00 42. 27 N 

-0.408 22.937 18.514 1.00 28.08 C 

-0. 779 21. 773 18. 330 1. 00 27. 38 0 

-1. 254 23. 959 18. 605 1. 00 27. 07 N 

-2. 695 23. 762 18. 517 1. 00 27. 31 C 

-3. 439 25. 064 18. 830 1. 00 28. 93 C 

-3. 159 25. 662 20. 201 1. 00 32. 16 C 

-4.254 26.629 20.639 1.00 38.78 C 

-4. 944 27. 191 19. 758 1. 00 39. 33 0 
-4. 422 26. 831 21. 864 1. 00 43. 12 0 
-3. 100 23. 270 17. 134 1. 00 26. 18 C 
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5 



ATOM 


978 


0 


GLU A 161 


-3. 950 


22. 383 


16. 992 


1. 00 26. 11 


0 


ATOM 


979 


N 


LYS A 162 


-2. 492 


23. 848 


16. 109 


1. 00 24. 62 


N 


ATOM 


980 


CA - 


LYS A 162 


-2. 794 


23.440 


14.742 


1. 00 24. 49 


C 


ATOM 


981 


CB 


LYS A 162 


-1. 989 


24. 293 


13. 751 


1. 00 24. 75 


C 


ATOM 


982 


CG 


LYS A 162 


-2. 266 


23. 987 


12. 292 


1. 00 26. 25 


C 


ATOM 


983 


CD 


LYS A 162 


-1. 240 


24. 660 


11. 369 


1. 00 30. 87 


c 


ATOM 


984 


CE 


LYS A 162 


-1. 321 


26. 180 


11.412 


1. 00 29. 17 


C 


ATOM 


985 


NZ 


LYS A 162 


-2. 572 


26. 713 


10. 801 


1.00 30.29 


N 


ATOM 


986 


C 


LYS A 162 


-2. 454 


21. 957 


14. 564 


1. 00 23. 72 


C 


ATOM 


987 


0 


LYS A 162 


-3. 219 


21. 198 


13. 973 


1. 00 21. 42 


0 


ATOM 


988 


N 


PHE A 163 


-1. 304 


21. 545 


15. 090 


1. 00 23. 78 


N 


ATOM 


989 


CA 


PHE A 163 


-0. 867 


20. 155 


14. 974 


1. 00 23. 17 


C 


ATOM 


990 


CB 


PHE A 163 


0. 539 


20. 007 


15. 560 


1.00 21.98 


C 


ATOM 


991 


CG 


PHE A 163 


1. 159 


18. 664 


15. 306 


1. 00 21. 44 


C 


ATOM 


992 


CDl PHE A 163 


1.376 


18. 219 


14. 008 


1,00 17.30 


C 


ATOM 


993 


CEl 


PHE A 163 


1. 953 


16. 985 


13. 772 


1.00 18.89 


C 


ATOM 


994 


CZ 


PHE A 163 


2.323 


16. 173 


14. 841 


1.00 22.89 


C 


ATOM 


995 


CE2 PHE A 163 


2. Ill 


16. 602 


16. 138 


1. 00 23. 52 


C 


ATOM 


996 


CD2 PHE A 163 


1.531 


17. 844 


16. 367 


1.00 21.36 


C 


ATOM 


997 


C 


PHE A 163 


-1. 842 


19. 218 


15. 699 


1.00 23.35 


C 


ATOM 


998 


0 


PHE A 163 


-2. 291 


18. 213 


15. 139 


1. 00 24. 15 


0 


ATOM 


999 


N 


THR A 164 


-2. 161 


19. 550 


16. 946 


1.00 26.31 


N 


ATOM 


1000 


CA 


THR A 164 


-3. 097 


18. 761 


17. 743 


1. 00 27. 06 


C 


ATOM 


1001 


CB 


THR A 164 


-3. 287 


19. 389 


19. 139 


1.00 26.63 


C 


ATOM 


1002 


OGl THR A 164 


-2. 023 


19. 415 


19. 817 


1. 00 29. 13 


0 


ATOM 


1003 


CG2 THR A 164 


-4. 288 


18. 585 


19. 969 


1. 00 28. 94 


c 


ATOM 


1004 


C 


THR A 164 


-4.447 


18. 681 


17. 034 


1. 00 26. 30 


C 


ATOM 


1005 


0 


THR A 164 


-5. 045 


17. 609 


16. 937 


1. 00 27. 05 


0 


ATOM 


1006 


N 


THR A 165 


-4. 917 


19. 817 


16. 534 


LOO 26.32 


N 
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5 



10 



15 



20 



25 



ATOM 


1007 


CA 


THR A 165 


-6. 191 


19. 865 


15. 813 


1. 00 28. 31 


C 


ATOM 


1008 


CB 


THR A 165 


-6. 511 


21. 294 


15. 320 


1. 00 27. 79 


C 


ATOM 


1009 


OGl 


THR A 165 


-6. 587 


22. 184 


16. 441 


1. 00 31. 94 


0 


ATOM 


1010 


CG2 THR A 165 


-7. 834 


21. 316 


14. 579 


1.00 31.80 


C 


ATOM 


1011 


C 


THR A 165 


-6. 178 


18. 947 


14. 585 


1. 00 26. 45 


C 


ATOM 


1012 


0 


THR A 165 


-7. 073 


18. 108 


14. 406 


1. 00 25. 73 


0 


ATOM 


1013 


N 


PHE A 166 


-5. 172 


19. 110 


13. 731 


1. 00 25. 04 


N 


ATOM 


1014 


CA 


PHE A 166 


-5. 087 


18. 278 


12. 540 


1. 00 23. 74 


C 


ATOM 


1015 


CB 


PHE A 166 


-3. 878 


18. 635 


11. 684 


1. 00 22. 45 


C 


ATOM 


1016 


CG 


PHE A 166 


-3. 663 


17. 672 


10. 542 


1. 00 23. 00 


C 


ATOM 


1017 


CDl 


PHE A 166 


-4. 578 


17. 605 


9.492 


1.00 17.54 


C 


ATOM 


1018 


CEl PHE A 166 


-4. 408 


16. 709 


8. 451 


1.00 15.87 


C 


ATOM 


1019 


CZ 


PHE A 166 


-3. 305 


15. 859 


8.437 


1.00 15.82 


C 


ATOM 


1020 


CE2 PHE A 166 


-2. 380 


15. 912 


9.481 


1. 00 20. 54 


C 


ATOM 


1021 


CD2 PHE A 166 


-2. 564 


16. 818 


10. 524 


1. 00 23. 28 


C 


ATOM 


1022 


C 


PHE A 166 


-4. 986 


16. 808 


12. 909 


1. 00 23. 55 


C 


ATOM 


1023 


0 


PHE A 166 


-5. 601 


15. 954 


12. 266 


1. 00 24. 15 


0 


ATOM 


1024 


N 


SER A 167 


-4. 196 


16. 522 


13. 937 


1. 00 24. 73 


N 


ATOM 


1025 


CA 


SER A 167 


-3. 994 


15. 156 


14. 392 


1. 00 25. 60 


C 


ATOM 


1026 


CB 


SER A 167 


-2. 978 


15. 132 


15. 541 


1. 00 26. 04 


c 


ATOM 


1027 


OG 


SER A 167 


-1. 734 


15. 675 


15. 130 


1. 00 23. 06 


0 


ATOM 


1028 


C 


SER A 167 


-5. 299 


14. 516 


14. 853 


1. 00 27. 30 


c 


ATOM 


1029 


0 


SER A 167 


-5. 573 


13. 349 


14. 561 


1. 00 27. 39 


0 


ATOM 


1030 


N 


LYS A 168 


-6. 105 


15. 279 


15. 580 


1. 00 28. 09 


N 


ATOM 


1031 


CA 


LYS A 168 


-7. 364 


14. 753 


16. 070 


1. 00 28. 24 


c 


ATOM 


1032 


CB 


LYS A 168 . 


-7. 915 


15. 668 


17. 167 


1.00 28.85 


c 


ATOM 


1033 


CG 


LYS A 168 


-7. 015 


15. 656 


18. 404 


1. 00 29. 37 


c 


ATOM 


1034 


CD 


LYS A 168 


-7. 628 


16. 376 


19. 581 


1.00 31.71 


c 


ATOM 


1035 


CE 


LYS A 168 


-6. 778 


16. 162 


20. 821 


1. 00 31. 05 


c 
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ATOM 


1036 


NZ 


LYS A 168 


-7. 424 


16. 689 


22. 059 


1. 00 33. 19 


N 


ATOM 


1037 


C 


LYS A 168 


-8. 346 


14. 587 


14. 924 


1. 00 28. 80 


C 


ATOM 


1038 


0 


LYS A 168 


-9. 116 


13. 632 


14. 896 


1. 00 28. 47 


0 


ATOM 


1039 


N 


ALA A 169 


-8. 292 


15. 499 


13. 959 


1. 00 29. 16 


N 


ATOM 


1040 


CA 


ALA A 169 


-9. 172 


15. 430 


12. 798 


1. 00 30. 36 


C 


ATOM 


1041 


CB 


ALA A 169 


-9.021 


16. 681 


11. 949 


1. 00 29. 30 


C 


ATOM 


1042 


C 


ALA A 169 


-8. 819 


14. 194 


11. 978 


1. 00 31. 34 


c 


ATOM 


1043 


0 


ALA A 169 


-9. 472 


13. 880 


10. 988 


1. 00 32. 11 


0 


ATOM 


1044 


N 


GLN A 170 


-7. 774 


13. 493 


12. 394 


1. 00 32. 26 


N 


ATOM 


1045 


CA 


GLN A 170 


-7. 347 


12. 295 


11. 689 


1. 00 32. 22 


C 


ATOM 


1046 


CB 


GLN A 170 


-5. 871 


12. 412 


11. 301 


1. 00 31. 66 


C 


ATOM 


1047 


CO 


GLN A 170 


-5. 570 


13. 544 


10. 319 


1, 00 31. 19 


C 


ATOM 


1048 


CD 


GLN A 170 


-6. 351 


13. 407 


9. 018 


1. 00 30. 95 


c 


ATOM 


1049 


OEl 


GLN A 170 


-6.326 


12. 355 


8. 383 


1. 00 26. 84 


0 


ATOM 


1050 


NE2 


GLN A 170 


-7. 042 


14. 470 


8. 618 


1.00 28.03 


N 


ATOM 


1051 


C 


GLN A 170 


-7. 570 


11. 048 


12. 539 


1.00 33.04 


c 


ATOM 


1052 


0 


GLN A 170 


-7. 102 


9. 961 


12. 203 


1.00 33.24 


0 


ATOM 


1053 


N 


GLY A 171 


-8. 291 


11. 211 


13. 641 


1. 00 34. 12 


N 


ATOM 


1054 


CA 


GLY A 171 


-8. 565 


10. 082 


14. 509 


1. 00 36. 19 


c 


ATOM 


1055 


C 


GLY A 171 


-7. 421 


9. 742 


15. 445 


1.00 37.27 


c 


ATOM 


1056 


0 


GLY A 171 


-7. 243 


8. 584 


15. 823 


1. 00 37. 31 


0 


ATOM 


1057 


N 


LEU A 172 


-6. 633 


10. 747 


15. 812 


1. 00 38. 22 


N 


ATOM 


1058 


CA 


LEU A 172 


-5. 518 


10. 537 


16. 721 


1.00 38.52 


c 


ATOM 


1059 


CB 


LEU A 172 


-4. 226 


11. 119 


16. 135 


1.00 37.99 


c 


ATOM 


1060 


CG 


LEU A 172 


-3. 719 


10. 490 


14. 825 


1.00 38.07 


c 


ATOM 


1061 


CDl 


LEU A 172 


-2. 419 


11. 158 


14. 387 


1. 00 34. 97 


c 


ATOM 


1062 


CD2 LEU A 172 


-3. 496 


8. 998 


15. 018 


1.00 38.27 


c 


ATOM 


1063 


C 


LEU A 172 


-5. 843 


11. 204 


18. 049 


1.00 39.21 


c 


ATOM 


1064 


0 


LEU A 172 


-6. 293 


12. 348 


18. 090 


1. 00 40. 20 


0 
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ATOM 


1065 


N 


THR A 173 


ATOU 


1066 


CA 


THR A 173 


ATOM 


1067 


CB 


THR A 173 


ATOM 


1068 


OGl 


THR A 173 


ATOM 


1069 


CG2 THR A 173 


ATOM 


1070 


C 


THR A 173 


ATOM 


1071 


0 


THR A 173 


ATOM 


1072 


N 


GLU A 174 


ATOM 


1073 


CA 


GLU A 174 


ATOM 


1074 


CB 


GLU A 174 


ATOM 


1075 


CG 


GLU A 174 


ATOM 


1076 


CD 


GLU A 174 


ATOM 


1077 


OEl 


GLU A 174 


ATOM 


1078. 


0E2 GLU A 174 


ATOM 


1079 


C 


GLU A 174 


ATOM 


1080 


0 


GLU A 174 


ATOM 


1081 


N 


GLU A 175 


ATOM 


1082 


CA 


GLU A 175 


ATOM 


1083 


CB 


GLU A 175 


ATOM 


1084 


CG 


GLU A 175 


ATOM 


1085 


CD 


GLU A 175 


ATOM 


1086 


OEl 


. GLU A 175 


ATOM 


1087 


0E2 GLU A 175 


ATOM 


1088 


C 


GLU A 175 


ATOM 


1089 


0 


GLU A 175 


ATOM 


1090 


N 


ASP A 176 


ATOM 


1091 


CA 


ASP A 176 


ATOM 


1092 


CB 


ASP A 176 


ATOM 


1093 


CG 


ASP A 176 
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5. 627 10. 480 19. 138 1. 00 39. 94 
5. 893 11. Oil 20. 467 1. 00 40. 68 
■6. 269 9. 884 21. 436 1. 00 40. 28 
-5. 329 8. 813 21. 305 1. 00 41. 86 
-7. 666 9. 370 21. 133 1. 00 42. 41 
-4. 667 11. 738 21. 003 1. 00 40. 29 
-3. 575 11. 623 20. 446 1. 00 39. 42 
-4. 853 12. 487 22. 085 1. 00 41. 07 
-3. 757 13. 227 22. 690 1. 00 41. 95 
-4. 264 14. 047 23. 877 1. 00 42. 62 
-5. 227 15. 138 23. 465 1. 00 46. 48 
-5.351 16.234 24.497 1.00 52.49 
-5.735 15.926 25.647 1.00 55.08 
-5. 063 17. 404 24. 154 1. 00 53. 65 
-2. 621 12. 311 23. 128 1. 00 41. 47 
-1. 451 12. 688 23. 063 1. 00 41. 74 
-2. 964 11. 107 23. 569 1. 00 40. 71 
-1. 950 10. 149 23. 985 1. 00 41. 13 
-2. 612 8. 908 24. 580 1. 00 41. 37 
-3. 614 8. 278 23. 631 1. 00 47. 30 
-4. 310 7. 065 24. 212 1. 00 54. 26 
-4. 885 7. 182 25. 316 1. 00 55. 90 
-4. 287 5. 998 23. 556 1. 00 56. 76 
-1. 127 9. 760 22. 759 1. 00 39. 75 
-0. 008 9. 256 22. 878 1. 00 40. 30 
-1.688 9.995- 21.578 1. 00 37.64 
-1.001 9.678 20.328 1.00 36.84 
-1. 994 9. 192 19. 265 1. 00 37. 43 
-2. 510 7. 795 19. 532 1. 00 39. 43 
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AT084 1094 ODl ASP A 176 -1. 680 6. 870 19. 681 1. 00 42. 70 0 

ATOM 1095 0D2 ASP A 176 -3. 746 7. 621 19. 577 1. 00 40. 96 0 

ATOM 1096 C ASP A 176 -0. 247 10. 884 19. 767 1. 00 34. 37 C 

ATOM 1097 0 ASP A 176 0. 384 10. 787 18. 723 1. 00 33. 91 0 

5. , ATOM 1098 N ILE A 177 -0. 314 12. 010 20. 466 1. 00 32. 64 N 

ATOM 1099 CA ILE A 177 0. 340 13. 237 20. 020 1. 00 30. 44 C 

ATOM 1100 CB ILE A 177 -0. 682 14. 392 19. 970 1. 00 30. 45 C 

ATOM 1101 CXJl ILE A 177 -1.812 14.034 18.994 1.00 29.49 C 

ATOM 1102 CDl ILE A 177 -3. 029 14. 940 19. 082 1. 00 31. 49 C 

10 ATOM 1103 CG2 ILE A 177 0. 008 15. 688 19. 568 1. 00 29. 62 C 

ATOM 1104 C ILE A 177 1.499 13.633 20.933 1.00 29.89 C 

ATOM 1105 0 ILE A 177 1. 359 13. 647 22. 154 1. 00 28. 34 0 

ATOM 1106 N VAL A 178 2. 645 13. 960 20. 342 1. 00 28. 91 N 

ATOM 1107 CA VAL A 178 3. 803 14. 337 21. 142 1. 00 28. 66 C 

15 ATOM 1108 CB VAL A 178 4. 711 13. Ill 21. 412 1. 00 28. 61 C 

ATOM 1109 CGI VAL A 178 5. 249 12. 566 20. 101 1. 00 30. 80 C 

ATOM 1110 CG2 VAL A 178 5. 862 13. 501 22. 331 1. 00 30. 83 C 

ATOM 1111 C VAL A 178 4. 663 15. 430 20. 522 1. 00 27. 43 C 

ATOM 1112 0 VAL A 178 4. 968 15. 402 19. 332 1. 00 26. 89 0 

20 ATOM 1113 N PHE A 179 5. 043 16. 402 21. 339 1. 00 27. 15 N 

ATOM 1114 CA PHE A 179 5. 905 17. 478 20. 881 1. 00 27. 17 C 

ATOM 1115 CB PHE A 179 5. 451 18. 813 21. 477 1. 00 26. 48 C 

ATOM 1116 CG PHE A 179 4. 115 19. 257 20. 961 1. 00 27. 02 C 

ATOM 1117 CDl PHE A 179 3. 979 19. 704 19. 650 1. 00 26. 14 C 

25 ATOM 1118 CEl PHE A 179 2. 724 20. 041 19. 136 1. 00 28. 69 C 

ATOM 1119 CZ PHE A 179 1. 593 19. 930 19. 939 . 1. 00 27. 93 C 

ATOM 1120 CE2 PHE A 179 1. 717 19. 488 21. 250 1. 00 27. 21 C 

ATOM 1121 CD2 PHE A 179 2. 974 19. 156 21. 755 1. 00 30. 11 C 

ATOM 1122 C PHE A 179 7. 306 17. 088 21. 323 1. 00 27. 37 C 
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ATOM 


1123 


0 


PHE A 179 


ATOM 


1124 


N 


I£U A 180 


ATOM 


1125 


CA 


LEU A 180 


ATOM 


1126 


CB 


LEU A 180 


ATOM. 


1127 


CG 


LEU A 180 


ATOM 


1128 


GDI 


LEU A 180 


ATOM 


1129 


CD2 


LEU A 180 


ATOM 


1130 


C 


LEU A 180 


ATOM 


1131 


0 


LEU A 180 


ATOM 


1132 


N 


PRO A 181 


ATOM 


1133 


CA 


PRO A 181 


ATOM 


1134 


CB 


PRO A 181 


ATOM 


1135 


CG 


PRO A 181 


ATOM 


1136 


CD 


PRO A 181 


ATOM 


1137 


C 


PRO A 181 


ATOM 


1138 


0 


PRO A 181 


ATOM 


1139 


N 


GLN A 182 


ATOM 


-1140 


CA 


GLN A 182 


ATOM 


1141 


CB 


GLN A 182 


ATOM 


1142 


CG 


GLN A 182 


ATOM 


1143 


CD 


GLN A 182 


ATOM 


1144 


OEl GLN A 182 


ATOM 


1145 


NE2 GLN A 182 


ATOM 


1146 


C 


GLN A 182 


ATOM 


1147 


0 


GLN A 182 


ATOM 


1148 


N 


PRO A 183 


ATOM 


1149 


CA 


PRO A 183 


ATOM 


1150 


CB 


PRO A 183 


ATOM 


1151 


CG 


PRO A 183 
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7. 644 17. 138 22. 509 1. 00 27. 77 
8. 093 16. 665 20. 337 1. 00 27. 22 

9. 458 16. 194 20. 513 1. 00 26. 96 
10. 075 15. 921 19. 134 1. 00 26. 82 

9.260 14.959 18.257 1.00 26.68 
9.924 14.776 16.901 1.00 21.86 
9. 123 13. 616 18. 966 1. 00 21. 60 

10. 362 17. 113 21. 332 1. 00 28. 51 
10. 543 18. 288 21. 004 1. 00 28. 44 
10. 943 16. 579 22. 421 1. 00 29. 38 
11.826 17.378 23.271 1.00 30.92 
11.957 16.524 24.528 1.00 30.61 
11. 939 15. 148 23. 982 1. 00 29. 83 
10. 827 15. 204 22. 940 1. 00 29. 63 
13. 164 17. 622 22. 590 1. 00 31. 85 
13. 683 16. 764 21. 875 1. 00 32. 03 
13. 700 18. 814 22. 812 1. 00 34. 15 
14.972 19.230 22.248 1.00 38.42 
15. 160 20. 727 22. 513 1. 00 38. 11 
16. 349 21. 358 21. 838 1. 00 43. 04 

16. 516 22. 813 22. 231 1. 00 47. 27 

15. 580 23. 609 22. 117 1. 00 48. 82 

17. 711 23. 170 22. 697 1. 00 49. 54 
16. 112 18. 428 22, 879 1. 00 39. 16 

16. 316 18. 480 24. 086 1. 00 38. 96 
16. 859 17. 662 22. 064 1. 00 41. 26 
17. 982 16. 847 22. 544 1. 00 43. 14 

18. 400 16. 062 21. 301 1. 00 42. 53 
17. 158 16. 009 20. 489 1. 00 42. 51 
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ATOM 1152 CD PRO 

ATOM 1153 C PRO 

ATOM 1154 0 PRO 

ATOM 1155 N ASP 

5 ATOM 1156^ _CA ASP 

ATOM 1157 CB ASP 

ATOM 1158 CG ASP 

ATOM 1159 ODl ASP 

ATOM 1160 0D2 ASP 

10 ATOM 1161 C ASP 

ATOM 1162 0 ASP 

ATOM -1163 N LYS 

ATOM 1164 CA LYS 

ATOM 1165 CB LYS 

15 ATOM 1166 CG LYS 

ATOM 1167 CD LYS 

ATOM 1168 CE LYS 

ATOM 1169 NZ LYS 

ATOM 1170 C LYS 

20 ATOM 1171 0 LYS 

ATOM 1172 N CYS 

ATOM 1173 CA CYS 

ATOM 1174 CB CYS 

ATOM 1175 SG CYS 

25 ATOM 1176 C CYS 

ATOM 1177 0 CYS 

ATOM 1178 N ILE 

ATOM 1179 CA ILE 

ATOM 1180 CB ILE 
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A 183 16.605 17.398 

A 183 19. 108 17. 739 

A 183 19.222 18.894 

A 184 19.939 17.208 

A 184 21.059 17.974 

A 184 21. 516 17. 365 

A 184 22.507 18.246 

A 184 23,479 18.717 

A 184 22.324 18.461 

A 184 22.203 17.949 

A 184 22.988 18.890 

A 185 22.284 16.869 

A 185 23.319 16.719 

A 185 24.352 15.684 

A 185 23.763 14.312 

A 185 24. 851 13. 323 

A 185 24.267 11.984 

A 185 25. 336 11. 017 

A 185 22.716 16.284 

A 185 21. 499 16. 182 

A 186 23. 585 16. 034 

A 186 23. 183 15. 596 

A 186 22. 282 14. 353 

A 186 22.903 12.974 

A 186 22. 467 16. 652 

A 186 21. 884 16. 315 

A 187 22. 513 17. 919 

A 187 21.817 18.953 

A 187 20. 357 19. 109 
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20. 641 


1. 00 41. 37 


C 


23. 043 


1. 00 45. 17 


C 


22. 630 


1. 00 45. 74 


0 


23. 931 


1. 00 47. 82 


N 


24.468 


1. 00 50. 56 


C 


25. 799 


1. 00 51. 23 


C 


26. 543 


1.00 54.35 


C 


25. 914 


1. 00 58. 16 


0 


27. 763 


1.00 57.05 


0 


23. 453 


1. 00 51- 40 


c 


23. 366 


1. 00 52. 48 


0 


22. 684 


1.00 52.40 


N 


21. 668 


1. 00 53. 25 


c 


22. 118 


1. 00 53. 85 


c 


22. 430 


1.00 54. 84 


c 


22. 816 


1.00 57.25 


c 


23. 237 


1.00 59.39 


c 


23. 617 


1.00 59.87 


N 


20. 334 


1. 00 53. 50 


C 


20. 199 


1.00 53.06 


0 


19. 357 


1. 00 54. 14 


N 


18. 021 


1.00 55.37 


C 


18. 107 


1.00 54.41 


c 


19. 126 


1.00 51.22 


s 


17. 176 


1.00 56.92 


c 


16. 147 


1.00 57.78 


0 


17. 580 


1.00 59.30 


N 


16. 812 


1. 00 61. 99 


C 


17. 314 


1.00 62.28 


C 
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5 



10 



15 



20 



25 



ATOM 


1181 


CGI 


ILE A 187 


19. 545 


17. 872 


16. 927 


1. 00 61. 77 


C 


ATOM . 


1182 


CDl 


ILE A 187 


18. 090 


17. 965 


17. 308 


1. 00 65. 79 


C 


ATOM 


1183 


CG2 


ILE A 187 


19. 710 


20. 354 


16. 726 


1. 00 63. 84 


C 


ATOM 


1184 


C 


ILE A 187 


22. 440 


20. 346 


16. 751 


1. 00 63. 97 


C 


ATOM 


1185 


0 


ILE. A 187 


22. 046 


21. 143 


15. 904 


1.00 64.66 


0 


ATOM 


1186 


N 


GLN A 188 


23. 412 


20. 642 


17. 609 


1. 00 66. 08 


N 


ATOM 


1187 


CA 


GLN A 188 


24. 019 


21. 978 


17. 637 


1. 00 68. 34 


C 


ATOM 


1188 


CB 


GLN A 188 


24. 150 


22. 572 


16. 226 


1. 00 68. 29 


C 


ATOM 


1189 


CG 


GLN A 188 


25. 566 


22. 753 


15. 711 


1. 00 70. 61 


C 


ATOM 


1190 


CD 


GLN A 188 


26. 306 


21. 441 


15. 570 


1. 00 72. 82 


C 


ATOM 


1191 


OEl 


GLN A 188 


25. 787 


20. 479 


14. 999 


1.00 73.93 


0 


ATOM 


1192 


NE2 GLN A 188 


27. 531 


21. 395 


16. 082 


1.00 74.08 


N 


kim 


1193 


C 


GLN A 188 


23. 042 


22. 830 


18.444 


1.00 69.30 


C 


ATOM 


1194 


0 


GLN A 188 


23. 017 


24. 055 


18. 331 


1.00 69.66 


0 


ATOM 


1195 


N 


GLU A 189 


22. 232 


22. 135 


19. 242 


1.00 70.42 


N 


ATOM 


1196 


CA 


GLU A 189 


21. 203 


22. 703 


20. 112 


1.00 71.39 


C 


ATOM 


1197 


CB 


GLU A 189 


21. 351 


22. 125 


21. 520 


1.00 71.77 


c 


ATOM 


1198 


CG 


GLU A 189 


22. 147 


20. 827 


21. 579 


1.00 72.99 


c 


ATOM 


1199 


CD 


GLU A 189 


21. 669 


19. 790 


20. 583 


1.00 73.77 


c 


ATOM 


1200 


OEl 


GLU A 189 


20. 472 


19. 433 


20. 610 


1.00 76.28 


0 


ATOM 


1201 


0E2 GUI A 189 


22. 494 


19. 324 


19. 770 


1.00 73.47 


0 


ATOM 


1202 


C 


GLU A 189 


21. 165 


24. 227 


20. 195 


1. 00 71. 75 


c 


ATOM 


1203 


0 


GLU A 189 


21. 377 


24. 768 


21. 303 


1. 00 71. 94 


0 


ATOM 


1204 


OXT GLU A 189 


20. 906 


24. 868 


19. 153 


1. 00 72. 13 


0 


ATOM 


1205 


N 


GLN B 35 


16. 520 


25. 594 


58. 782 


1. 00 37. 06 


N 


ATOM 


1206 


CA 


GLN B 35 


16. 131 


26. 126 


57.446 


1.00 35.29 


c 


ATOM 


1207 


CB 


GLN B 35 


17. 377 


26. 612 


56. 704 


1.00 35.86 


c 


ATOM 


1208 


CG 


GLN B 35 


18. 466 


25. 564 


56. 576 


1. 00 40. 43 


c 


ATOM 


1209 


CD 


GLN B 35 


19. 622 


26. 021 


55. 700 


1. 00 46. 53 


c 
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ATOM 1210 OEl GLN B 35 20. 623 25. 313 55. 554 1. 00 51. 77 0 

ATOM 1211 NE2 GLN B 35 19. 487 27. 204 55. 107 1. 00 49. 87 N 

ATOM 1212 C GLN B 35 15. 384 25. 108 56. 577 1. 00 33. 30 C 

ATOM 1213 0 GLN B 35 15. 044 25. 406 55. 435 1. 00 32. 10 0 

5 ATOM 1214 N GLN B 36 ^ . 15. 123 23. 917 57. 113 1. 00 31. 25 N 

ATOM 1215 CA GUN B 36 14. 423 22. 876 56. 353 1. 00 29. 23 C 

ATOM 1216 CB GLN B 36 14. 196 21. 618 57. 203 1. 00 29. 22 C 

ATOM 1217 CG GLN B 36 • 13. 615 20. 451 56. 401 1. 00 30. 50 C 

ATOM 1218 CD GLN B 36 13. 423 19. 185 57. 222 1. 00 31. 43 C 

10 ATOM 1219 OEl GLN B 36 12. 508 19. 086 58. 053 1. 00 36. 00 0 

ATOM 1220 NE2 GLN B 36 14. 290 18. 209 56. 996 1. 00 27. 78 N 

ATOM 1221 C GLN B 36 13. 083 23. 366 55. 840 1. 00 26. 86 C 

ATOM 1222 0 GLN B 36 12. 708 23. 095 54. 699 1. 00 23. 30 0 

ATOM 1223 N ASP B 37 12. 363 24. 084 56. 694 1. 00 27. 22 N 

15 ATOM 1224 CA ASP B 37 11. 050 24. 609 56. 338 1. 00 27. 10 C 

ATOM 1225 CB ASP B 37 10. 457 25. 408 57. 499 1. 00 30. 98 C 

ATOM 1226 CG ASP B 37 9. 837 24. 522 58. 561 1. 00 35. 24 C 

ATOM 1227 GDI ASP B 37 10. 576 23. 732 59. 182 1. 00 47. 18 0 

ATOM 1228 0D2 ASP B 37 8. 609 24. 616 58. 778 1. 00 45. 07 0 

20 ATOM 1229 C ASP B 37 11. 066 25. 480 55. 097 1. 00 25. 31 C 

ATOM 1230 0 ASP B 37 10. 045 25. 635 54. 435 1. 00 24. 94 0 

ATOM 1231 N LYS B 38 12. 223 26. 054 54. 786 1. 00 24. 03 N 

ATOM 1232 CA LYS B 38 12. 345 26. 911 53. 617 1. 00 23. 34 C 

ATOM 1233 CB LYS B 38 13. 643 27. 722 53. 691 1. 00 23. 59 C 

25 ATOM 1234 CG LYS B 38 13. 641 28. 770 54. 800 1. 00 26. 63 C 

ATOM 1235 CD LYS B 38 12. 474 29. 733 54. 619 1. 00 28. 10 C 

ATOM 1236 CE LYS B 38 12. 507 30. 861 55. 636 1. 00 34. 26 C 

ATOM 1237 NZ LYS B 38 13. 727 31. 698 55. 494 1. 00 36. 28 N 

ATOM 1238 C LYS B 38 12. 297 26. 139 52. 304 1. 00 22. 17 C 
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ATOM 1239 0 LYS B 38 12. 019 26. 719 51. 262 1. 00 23. 22 0 

hTOa 1240 N PHE B 39 12. 555 24. 836 52. 362 1. 00 19. 91 N 

ATOM 1241 CA PHE B 39 12. 561 24. 000 51. 171 1. 00 17. 90 C 

ATOM 1242 CB PHE B 39 13. 749 23. 033 51. 226 1. 00 19. 08 C 

5 ATOM 1243 CG PHE B 39 15. 089^ 23. 725 51. 228 1. 00 18. 43 C 

ATOM 1244 CDl PHE B 39 15. 607 24. 265 52. 398 1. 00 16. 91 C 

ATOM 1245 CEl PHE B 39 16. 823 24. 930 52. 401 1. 00 19. 03 C 

ATOM 1246 CZ PHE B 39 17. 546 25. 067 51. 211 1. 00 20. 75 C 

ATOM 1247 CE2 PHE B 39 17. 035 24. 531 50. 034 1. 00 21. 98 C 

10 ATOM 1248 CD2 PHE B 39 15. 811 23. 862 50. 050 1. 00 19. 07 C 

ATOM 1249 C PHE B 39 11. 270 23. 224 50. 967 1. 00 16. 73 C 

ATOM 1250 0 PHE B 39 11.175 22.390 50.068 1.00 16.56 0 

ATOM 1251 N LEU B 40 10. 272 23. 492 51. 800 1. 00 15. 91 N 

ATOM 1252 CA LEU B 40 9. 000 22. 803 51. 653 1. 00 17. 17 C 

15 ATOM 1253 CB LEU B 40 8. 113 23. 043 52. 878 1. 00 17. 42 C 

ATOM 1254 CG LEU B 40 8. 753 22. 577 54. 192 1. 00 19. 17 C 

ATOM 1255 CDl LEU B 40 7. 779 22. 756 55. 337 1. 00 24. 49 C 

ATOM 1256 CD2 LEU B 40 9.161 21.117 54.075 1.00 20.54 C 

ATOM 1257 C LEU B 40 8. 345 23. 357 50. 401 1. 00 17. 51 C 

20 ATOM 1258 0 LEU B 40 8. 832 24. 325 49. 816 1. 00 17. 99 0 

ATOM 1259 N GLY B 41 7. 266 22. 729 49. 960 1. 00 17. 31 N 

ATOM 1260 CA GLY B 41 6. 588 23. 237 48. 783 1. 00 17. 09 C 

ATOM 1261 C GLY B 41 6. 856 22. 523 47. 477 1. 00 17. 14 C 

ATOM 1262 0 GLY B 41 7. 352 21. 394 47. 444 1. 00 18. 05 0 

25 ATOM 1263 N ARG B 42 6. 543 23. 215 46. 389 1. 00 16. 40 N 

ATOM 1264 CA ARG B 42 6. 680 22. 676 45. 043 1. 00 18. 88 C 

ATOM 1265 CB ARG B 42 5. 614 23. 311 44. 155 1. 00 17. 27 C 

ATOM 1266 CG ARG B 42 5. 756 22. 949 42. 697 1. 00 25. 31 C 

ATOM 1267 CD ARG B 42 5. 545 24. 170 41. 836 1. 00 28. 18 C 
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ATOM 1268 NE ARG B 42 

ATOM 1269 CZ ARG B 42 

ATOM 1270 NHl ARG B 42 

ATOM 1271 NH2 ARG B 42 

ATOM 1272 C ARG B 42 

ATOM 1273 0 ARG B 42 

ATOM 1274 N TRP B 43 

ATOM 1275 CA TRP B 43 

ATOM 1276 CB TRP B 43 

ATOM 1277 CG TRP B 43 

ATOM 1278 GDI TRP B 43 

ATOM 1279 NEl TRP B 43 

ATOM 1280 CE2 TRP B 43 

ATOM 1281 CD2 TRP B 43 

ATOM 1282 CE3 TRP B 43 

ATOM 1283 CZ3 TRP B 43 

ATOM 1284 CH2 TRP B 43 

ATOM 1285 CZ2 TRP B 43 

ATOM 1286 C TRP B 43 

ATOM 1287 0 TRP B 43 

ATOM 1288 N TYR B 44 

ATOM 1289 CA TYR B 44 

ATOM 1290 CB TYR B 44 

ATOM 1291 CG TYR B 44 

ATOM 1292 CDl TYR B 44 

ATOM 1293 CEl TYR B 44 

ATOM 1294 CZ TYR B 44 
ATOM 1295 OH TYR B 44 
ATOM 1296 CE2 TYR B 44 
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4. 160 24. 356 41. 464 1. 00 27. 84 
3.700 25.456 40.879 1.00 32.90 
4. 526 26. 466 40. 622 1. 00 29. 84 
2.428 25.527 40.509 1.00 28.11 

8. 043 22. 809 ^44. 355 1. 00 17. 36 
8.626 23.894 44.278 1.00 16.56 
8.530 21.686 43.837 1.00 18.23 

9. 796 21. 653 43. 113 1. 00 17. 56 
10.903 21.021 43.949 1.00 16.97 

11. 305 21. 771 45. 176 1. 00 16. 19 
10.757 21.668 46.424 1.00 17.38 
11.444 22.462 47.312 1.00 14.16 

12. 452 23. 102 46. 641 1. 00 14. 82 
12.393 22.692 45.290 1.00 15.35 
13.322 23.210 44.384 1.00 13.96 
14. 281 24. 114 44. 850 1. 00 18. 19 
14.313 24.501 46.202 1.00 16.46 
13.409 24.008 47.107 1.00 16.31 

9.621 20.813 41.863 1.00 17.89 
8.650 20.071 41.733 1.00 17.99 
10.579 20.925 40.952 1.00 18.35 
10.568 20.162 39.712 1.00 19.01 

10. 294 21. 085 38. 523 1. 00 20. 26 
8.927 21.731 38.531 1.00 19.50 
7. 799 21. 020 38. 120 1. 00 21. 39 
6. 529 21. 605 38. 129 1. 00 21. 89 
6. 387 22. 916 38. 557 1. 00 23. 64 
5. 135 23. 485 38. 590 1. 00 21. 63 
7. 496 23. 647 38. 973 1. 00 22. 08 



wo 2004/056992 



PCT/JP2003/016233 



70 



10 



15 



20 



25 



ATOM 


1297 


CD2 TYR B 


44 


8. 760 


23. 050 


38. 958 


1.00 21.31 


C 


ATOM 


1298 


C 


TYR B 


44 


11. 937 


19. 506 


39. 528 


1. 00 20. 14 


C 


ATOM 


1299 


0 


TYR B 


44 


12. 979 


20. 175 


39. 631 


1. 00 19. 15 


0 


ATOM 


1300 


N 


SER B 


45 


11. 940 


18. 197 


39. 273 


1.00 21.35 


N 


ATOM 


1301 


CA 


SER B 


45 


13. 192 


17. 487 


39. 032 


a.. 00 23. 58 


C 


ATOM 


1302 


CB 


SER B 


45 


12. 987 


15. 970 


39. 141 


1. 00 25. 18 


C 


ATOM 


1303 


OG 


SER B 


45 


11. 926 


15. 531 


38. 307 


1. 00 26. 39 


0 


ATOM 


1304 


C 


SER B 


45 


13. 585 


17. 878 


37. 612- 


1. 00 24. 18 


c 


ATOM 


1305 


0 


SER B 


45 


12. 903 


17. 521 


36. 656 


1. 00 25. 49 


0 


ATOM 


1306 


N 


ALA 6 


46 


14. 680 


18. 627 


37. 484 


1.00 24.22 


N 


ATOM 


1307 


CA 


ALA B 


46 


15. 136 


19. 102 


36. 186 


1. 00 21. 23 


C 


ATOM 


1308 


CB 


ALA B 


46 


15. 312 


20. 621 


36. 231 


1.00 20.41 


C 


ATOM 


1309 


C 


ALA B 


46 


16. 423 


18. 458 


35. 693 


1. 00 21. 73 


C 


ATOM 


1310 


0 


ALA B 


46 


16. 724 


18. 505 


34. 503 


1. 00 21. 13 


0 


ATOM 


1311 


N 


GLY B 


47 


17. 195 


17. 878 


36. 605 


1. 00 22. 14 


N 


ATOM 


1312 


CA 


GLY B 


47 


18. 452 


17. 261 


36. 217 


1. 00 22. 69 


C 


ATOM 


1313 


C 


GLY B 


47 


18. 706 


15. 987 


36, 987 


1. 00 22. 41 


C 


ATOM 


1314 


0 


GLY B 


47 


18.440 


15. 922 


38. 186 


1. 00 21. 93 


0 


ATOM 


1315 


N 


LEU B 


48 


19. 219 


14. 973 


36. 296 


1. 00 24. 68 


N 


ATOM 


1316 


CA 


LEU B 


48 


19. 496 


13. 682 


36. 919 


1. 00 26. 44 


C 


ATOM 


1317 


CB 


LEU B 


48 


18. 288 


12. 762 


36. 740 


1. 00 25. 78 


C 


ATOM 


1318 


CG 


LEU B 


48 


18. 301 


11. 366 


37. 357 


1. 00 27. 38 


C 


ATOM 


1319 


CDl 


LEU B 


48 


18. 364 


11. 455 


38. 880 


1. 00 31. 44 


C 


ATOM 


1320 


CD2 


LEU B 


48 


17. 031 


10. 633 


36. 942 


1. 00 29. 28 


C 


ATOM 


1321 


C 


LEU B 


48 


20. 744 


13. 035 


36. 315 


1. 00 28. 13 


C 


ATOM 


1322 


0 


LEU B 


48 


20. 924 


13. 018 


35. 096 


1. 00 28. 67 


0 


ATOM 


1323 


N 


ALA B 


49 


21. 608 


12. 513 


37. 177 


1. 00 29. 37 


N 


ATOM 


1324 


CA 


ALA B 


49 


22. 836 


11. 860 


36. 736 


1. 00 30. 98 


C 


ATOM 


1325 


CB 


ALA B 


49 


23. 987 


12.849 


36. 763 


1. 00 29. 77 


C 
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ATOM 


1326 


C 


ALA B 


49 


ATOM 


1327 


0 


ALA B 


49 


ATOM 


1328 


N 


SER B 


50 


ATOM 


1329 


CA 


SER B 


50 


ATOM 


1330 


CB 


SER B 


50 


kim 


1331 


OG 


SER B 


50 


ATOM 


1332 


C 


SER B 


50 


ATOM 


1333 


0 


SER B 


50 


ATOM 


1334 


N 


ASN B 


51 


ATOM 


1335 


CA 


ASN B 


51 


ATOM 


1336 


CB 


ASN B 


51 


ATOM 


1337 


CG 


ASN B 


51 


ATOM 


1338 


ODl 


ASN B 


51 


ATOM 


1339 


ND2 ASN B 


51 


ATOM 


1340 


C 


ASN B 


51 


ATOM 


1341 


0 


ASN B 


51 


ATOM 


1342 


N 


SER B 


52 


ATOM 


1343 


CA 


SER B 


52 


ATOM 


1344 


CB 


SER B 


52 


ATOM 


1345 


OG 


SER B 


52 


ATOM 


1346 


C 


SER B 


52 


ATOM 


1347 


0 


SER B 


52 


ATOM 


1348 


N 


SER B 


53 


ATOM 


1349 


CA 


SER B 


53 


ATOM 


1350 


CB 


SER B 


53 


ATOM 


1351 


OG 


SER B 


53 


ATOM 


1352 


C 


SER B 


53 


ATOM 


1353 


0 


SER B 


53 


ATOM 


1354 


N 


TRP B 


54 
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23. 134 10. 674 37. 650 1. 00 32. 18 C 

22.876 10.731 38.849 1.00 32.22 0 

23. 671 9. 598 37. 084 1. 00 34. 77 N 

23.980 8.408 37.872 1.00 36.25 C 

22. 684 7. 746 38. 339 1. 00 35. 93. C 

22. 950 6. 569 39. 084 1. 00 36. 08 0 

24. 815 7. 386 37. 109 1. 00 37. 63 C 

25.029 7.518 35.903 1.00 38:29 0 

25.287 6.369 37.825 1.00 38.85 N 

26. 076 5. 302 37. 222 1. 00 40. 59 C 

27. 459 .5. 203 37. 880 1. 00 40. 57 C 

27. 391 4. 940 39. 380 1. 00 39. 49 C 

28. 419 4. 773 40. 030 1. 00 42. 49 0 

26. 185 4. 903 39. 931 1. 00 34. 80 N 

25. 328 3. 984 37. 377 1. 00 42. 31 C 

25.792 2.935 36.941 1.00 42.26 0 

24. 160 4. 058 38. 004 1. 00 44. 68 N 

23. 323 2. 888 38. 233 1. 00 47. 48 C 

22. 033 3. 306 38. 944 1. 00 48. 00 C 

21.065 2.269 38.892 1.00 52.56 0 

22. 964 2. 146 36. 952 1. 00 48. 12 C 

23. 280 2. 590 35. 850 1. 00 48. 41 0 

22. 301 1. 006 37. 118 1. 00 49. 66 N 

21. 859 0. 188 35. 996 1. 00 50. 25 C 

21. 713 -1. 273 36. 437 1. 00 50. 27 C 

22. 947 -1. 793 36. 907 1. 00 51. 05 0 

20.507 0.745 35.567 1.00 50.62 C 

20.218 0.874 34.378 1.00 50.70 0 

19.693 1.077 36.564 1.00 51.37 N 
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ATOM 1355 CA TRP 

ATOM 1356 CB TRP 

ATOM 1357 CG TRP 

ATOM 1358 CDl TRP 

5 ATOM 1359 NEl TRP 

ATOM 1360 CE2 TRP 

ATOM 1361 CD2 TRP 

ATOM 1362 CE3 TRP 

ATOM 1363 CZ3 TRP 

10 ATOM 1364 CH2 TRP 

ATOM 1365 CZ2 TRP 

ATOM 1366 C TRP 

ATOM 1367 0 TRP 

ATOM 1368 N PHB 

15 ATOM 1369 CA PHE 

ATOM 1370 CB PHE 

ATOM 1371 CG PHE 

ATOM 1372 CDl PHE 

ATOM 1373 CEl PHE 

20 ATOM 1374 CZ PHE 

ATOM 1375 CE2 PHE 

ATOM 1376 CD2 PHE 

ATOM 1377 C PHE 

ATOM 1378 0 PHE 

25 ATOM 1379 N ARG 

ATOM 1380 CA ARG 

ATOM 1381 CB ARG 

ATOM 1382 CG ARG 

ATOM 1383 CD ARG 



72 

B 54 18.364 1.638 

B 54 17.776 2.047 

B 54 16.450 2.737 

B 54 15.234 2.162 

B 54 14.244 3.119 

B 54 14.813 4.340 

B 54 16.205 4.138 

B 54 17.027 5.243 

B 54 16.441 6.500 

B 54 15.052 6.669 

B 54 14.224 5.606 

B 54 18.439 2.855 

B 54 17.820 2.889 

B 55 19.205 3.851 

B 55 19.376 5.082 

B 55 20.395 5.984 

B 55 20.594 7.314 

B 55 19.562 8.245 

B 55 19.740 9.474 

B 55 20.960 9.780 

B 55 21.998 8.856 

B 55 21.810 7.632 

B 55 19.826 4.801 

B 55 19.209 5.271 

B 56 20.903 4.034 

B 56 21.445 3.677 

B 56 22.640 2.726 

B 56 23.954 3.386 

B 56 24.907 2.357 
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36. 358 


1.00 52.70 


C 


37. 709 


1.00 53.23 


C 


37. 630 


1.00 56.64 


C 


37. 391 


LOO 59.22 


C 


37. 411 


1.00 60.28 


N 


37. 661 


1. 00 60. 04 


C 


37. 804 


1.00 58.84 


C 


38. 068 


1.00 59.81 


C 


38. 179 


1.00 60.48 


C 


38. 032 


1.00 61.73 


C 


37. 774 


1. 00 61. 41 


c 


35. 441 


1, 00 52. 10 


c 


34. 373 


1.00 52.71 


0 


35.869 


1.00 51.33 


N 


35. 109 


1.00 50.85 


c 


35. 812 


1.00 50.43 


c 


35. 146 


1. 00 48. 28 


c 


35. 099 


1. 00 46. 15 


c 


34.471 


1.00 46.51 


c 


33. 881 


1.00 46.07 


c 


33. 923 


1. 00 46. 09 


c 


34.553 


1. 00 46. 98 


c 


33. 677 


LOO 5L09 


c 


32. 719 


LOO 5L00 


0 


33. 541 


LOO 5L57 


N 


32. 229 


1. 00 52. 15 


c 


32. 393 


LOO 52.46 


c 


32. 783 


1. 00 54. 53 


c 


33. 397 


LOO 58.48 


c 



wo 2004/056992 



PCT/JP2003/016233 



73 



ATOM 


1384 


NE 


ARG B 


56 


26.299 


2.806 


33.475 


1. 00 62. 11 


N 


ATOM 


1385 


CZ 


ARG B 


56 


26. 693 


3.976 


33. 970 


1. 00 65. 15 


C 


ATOM 


1386 


NHl ARG B 


56 


25. 802 


4.841 


34.437 


1.00 66.66 


N 


ATOM 


1387 


NH2 ARG B 


56 


27. 984 


4.281 


34. 006 


1.00 65.67 


N 


ATOM 


1388 


C 


ARG B 


56 


20. 411 


3.027 


31. 306 


1.00 51.62 


C 


ATOM 


1389 


0 


ARG B 


56 


20. 424 


3. 258 


30. 099 


1.00 51.26 


0 


ATOM 


1390 


N 


GLU B 


57 


19. 515 


2.223 


31. 872 


1.00 51.11 


N 


ATOM 


1391 


CA 


GLU B 


57 


18. 507 


1.540 


31. 071 


1.00 51.51 


C 


ATOM 


1392 


CB 


GLU B 


57 


18. 503 


0.046 


31. 415 


1.00 51.87 


C 


ATOM 


1393 


GG 


GLU B 


57 


19. 780 


-0. 677 


31. 007 


1.00 53.93 


C 


ATOM 


1394 


CD 


GLU B 


57 


19. 773 


-2. 151 


31. 375 


1.00 56.43 


C 


ATOM 


1395 


OEl 


GLU B 


57 


19.748 


-2. 462 


32. 585 


1.00 58.93 


0 


ATOM 


1396 


0E2 GLU B 


57 


19. 794 


-2. 996 


30. 452 


LOO 56.91 


0 


ATOM 


1397 


C 


GLU B 


57 


17. 094 


2. 107 


31. 210 


1.00 50.67 


C 


ATOM 


1398 


0 


«LU B 


57 


16. 108 


1. 381 


31. 058 


1. 00 51. 18 


0 


ATOM 


1399 


N 


LYS B 


58 


16. 991 


3.402 


31. 491 


1. 00 49. 06 


N 


ATOM 


1400 


CA 


LYS B 


58 


15. 683 


4.039 


31.646 


1. 00 47. 54 


C 


ATOM 


1401 


CB 


LYS B 


58 


15. 107 


3. 722 


33. 032 


1. 00 48. 39 


C 


ATOM 


1402 


CG 


LYSB 


58 


13.686 


4.226 


33. 258 


LOO 49.62. 


c 


ATOM 


1403 


CD 


LYS B 


58 


13. 212 


3.952 


34. 682 


1. 00 52. 77 


c 


ATOM 


1404 


CE 


LYS B 


58 


11. 825 


4.545 


34. 941 


1.00 52.82 


c 


ATOM 


1405 


NZ 


LYS B 


58 


11. 389 


4.377 


36.358 


1.00 52.01 


N 


ATOM 


1406 


C 


LYS B 


58 


15. 764 


5.549 


31.457 


LOO 45.21 


c 


ATOM 


1407 


0 


LYS B 


58 


14. 746 


6.226 


31. 389 


LOO 44.48 


0 


ATOM 


1408 


N 


LYS B 


59 


16. 983 


6.065 


31. 359 


1. 00 43. 69 


N 


ATOM 


1409 


CA 


LYS 6 


59 


17. 211 


7.494 


31. 189 


1. 00 42. 38 


c 


ATOM 


1410 


CB 


LYS B 


59 


18.709 


7. 758 


31. 034 


1. 00 43. 61 


c 


ATOM 


1411 


CG 


LYS B 


59 


19. 336 


7. 073 


29.832 


1. 00 44. 44 


c 


ATOM 


1412 


CD 


LYS B 


59 


20. 858 


7.044 


29. 928 


1. 00 49. 79 


c 
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ATOM 


1413 


CE 


LYS B 


59 


21. 441 


8.431 


30. 163 


1.00 52.89 


C 


ATOM 


1414 


NZ 


LYS B 


59 


21. 020 


9.404 


29. 118 


1. 00 56. 53 


N 


ATOM 


1415 


C 


LYS B 


59 


16. 459 


8.087 


30. 003 


1. 00 40. 91 


C 


ATOM 


1416 


0 


LYS B 


59 


15. 966 


9. 213 


30.071 


1. 00 40. 09 


0 


ATOM 


1417 


N 


ALA B 


60 


16. 367 


7.324 


28. 919 


1. 00 39. 16 


N 


ATOM 


1418 


CA 


ALA B 


60 


15. 682 


7.785 


27. 723 


1. 00 36. 81 


C 


ATOM 


1419 


CB 


ALA B 


60 


15. 850 


6. 773 


26. 605 


1. 00 37. 20 


C 


ATOM 


1420 


C 


ALA B 


60 


14. 200 


8. 054 


27. 952 


1.00 35.75 


C 


ATOM 


1421 


0 


ALA B 


60 


13. 627 


8.923 


27. 300 


1. 00 35. 18 


0 


ATOM 


1422 


N 


VAL B 


61 


13. 584 


7. 319 


28. 875 


1. 00 33. 10 


N 


ATOM 


1423 


CA 


VAL B 


61 


12. 157 


7. 485 


29. 147 


1. 00 32. 61 


C 


ATOM 


1424 


CB 


VAL B 


61 


11. 462 


6. 114 


29. 347 


1. 00 32. 54 


C 


ATOM 


1425 


CGI 


VAL B 


61 


11. 692 


5.234 


28. 127 


1. 00 33. 11 


c 


ATOM 


1426 


CG2 VAL B 


61 


11. 981 


5.434 


30. 612 


1. 00 31. 73 


c 


ATOM 


1427 


C 


VAL B 


61 


11. 832 


8.353 


30. 358 


1. 00 31. 55 


c 


ATOM 


1428 


0 


VAL B 


61 


10. 675 


8. 446 


30. 761 


1.00 31.40 


0 


ATOM 


1429 


N 


LEU B 


62 


12. 844 


8.991 


30. 935 


1,00 30.56 


N 


ATOM 


1430 


CA 


LEU B 


62 


12. 621 


9. 839 


32. 103 


1. 00 30. 36 


c 


ATOM 


1431 


CB 


LEU B 


62 


13. 877 


9. 865 


32. 975 


1. 00 31. 00 


c 


ATOM 


1432 


CG 


LEU B 


62 


14. 292 


8.491 


33. 516 


1.00 33.97 


c 


ATOM 


1433 


CDl 


LEU B 


62 


15. 598 


8. 599 


34. 288 


1.00 33.22 


c 


ATOM 


1434 


CD2 LEU B 


62 


13. 183 


7.942 


34. 407 


1. 00 34. 87 


c 


ATOM 


1435 


C 


LEU B 


62 


12. 212 


11. 265 


31. 740 


1. 00 27. 77 


c 


ATOM 


1436 


0 


LEU B 


62 


12. 790 


11. 881 


30. 849 


1. 00 27. 70 


0 


ATOM 


1437 


N 


TYR B 


63 


11. 196 


11. 772 


32. 431 


1. 00 27. 50 


N 


ATOM 


1438 


CA 


TYR B 


63 


10. 705 


13. 127 


32. 211 


1. 00 26. 18 


c 


ATOM 


1439 


CB 


TYR B 


63 


9.240 


13. 133 


31. 747 


1.00 26.26 


c 


ATOM 


1440 


CG 


TYR B 


63 


8. 992 


12. 606 


30. 357 


1. 00 27. 42 


c 


ATOM 


1441 


CDl 


TYR B 


63 


8. 814 


11. 243 


30. 127 


1.00 29.98 


c 
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ATOM 1442 CEl TYR B 63 8. 572 10. 757 28. 843 1. 00 33. 87 C 

ATOM 1443 CZ TYR B 63 8. 514 11. 640 27. 775 1. 00 32. 87 C 

ATOM 1444 OH TYR B 63 8. 286 11. 168 26. 500 1. 00 38. 94 0 

ATOM 1445 CE2 TYR B 63 8. 691 13. 000 27. 981 1. 00 32. 51 C 

5 ATOM 1446 0)2 TYR B 63 8. 926 13. 474 29. 268 1. 00 28. 18 C 

ATOM 1447 C TYR B 63 10. 783 13. 909 33. 513 1. 00 24. 64 C 

ATOM 1448 0 TYR B 63 10. 958 13. 335 34. 580 1. 00 26. 37 0 

ATOM 1449 N MET B 64 10. 654 15. 224 33. 406 1. 00 24. 11 N 

ATOM 1450 CA MET B 64 10. 666 16. 089 34. 564 1. 00 21. 60 C 

10 ATOM 1451 CB MET B 64 10. 551 17. 543 34. 137 1. 00 21. 40 C 

ATOM 1452 CG MET B 64 10. 203 18. 491 35. 274 1. 00 21. 55 C 

ATOM 1453 SD MET B 64 10. 078 20. 155 34. 653 1. 00 23. 70 S 

ATOM 1454 CE MET B 64 11. 772 20. 441 34. 213 1. 00 23. 94 C 

ATOM 1455 C MET B 64 9. 454 15. 723 35. 391 1. 00 20. 89 C 

15 ATOM 1456 0 MET B 64 8. 387 15. 462 34. 841 1. 00 20. 65 0 

ATOM 1457 N ALA B 65 9. 620 15. 710 36. 709 1. 00 21. 78 N 

ATOM 1458 CA ALA B 65 8. 529 15. 381 37. 610 1. 00 22. 90 C 

ATOM 1459 CB ALA B 65 8. 873 14. 137 38. 417 1. 00 23. 61 C 

ATOM 1460 C ALA B 65 8. 243 16. 536 38. 550 1. 00 22. 81 C 

20 ATOM 1461 0 ALA B 65 9. 114 17. 356 38. 829 1. 00 23. 08 0 

ATOM 1462 N LYS B 66 7. 008 16. 595 39. 026 1. 00 24. 13 N 

ATOM 1463 CA LYS B 66 6. 592 17. 625 39. 968 1. 00 24. 90 C 

ATOM 1464 CB LYS B 66 5. 175 18. 090 39. 635 1. 00 24. 40 C 

ATOM 1465 CG LYS B 66 4. 531 19. 010 40. 658 1. 00 25. 61 C 

25 ATOM 1466 CD LYS B 66 3. 216 19. 555 40. 101 1. 00 24. 44 C 

ATOM 1467 CE LYS B 66 2. 390 20. 253 41. 157 1. 00 29. 98 C 

ATOM 1468 NZ LYS B 66 1. 154 20. 853 40. 569 1. 00 39. 00 N 

ATOM 1469 C LYS B 66 6. 641 16. 990 41. 356 1. 00 24. 30 C 

ATOM 1470 0 LYS B 66 5. 955 15. 999 41. 616 1. 00 26. 16 0 
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ATOM 1471 N TOR 

ATOM 1472 CA THR 

ATOM 1473 CB THR 

ATOM 1474 OGl THR 

5 ATOM 1475 CG2 THR 

ATOM 1476 C THR 

ATOM 1477 0 THR 

ATOM 1478 N VAL 

ATOM 1479 CA VAL 

10 ATOM 1480 CB VAL 

ATOM 1481 CGI VAL 

ATOM 1482 CG2 VAL 

ATOM 1483 C VAL 

ATOM 1484 0 VAL 

15 ATOM 1485 N VAL 

ATOM 1486 CA VAL 

ATOM 1487 CB VAL 

ATOM 1488 CGI VAL 

ATOM 1489 CG2 VAL 

20 ATOM 1490 C VAL 

ATOM 1491 0 VAL 

ATOM 1492 N ALA 

ATOM 1493 CA ALA 

ATOM 1494 CB ALA 

25 ATOM 1495 C ALA 

ATOM 1496 0 ALA 

ATOM 1497 N PRO 

ATOM 1498 CA PRO 

ATOM 1499 CB PRO 



76 

B 67 7.468 17.543 

B 67 7.608 17.017 

B 67 9.066 16.619 

B 67 9.494 15.626 

B 67 9.190 16.068 

B 67 7.186 18.043 

B 67 7.706 19.165 

B 68 6.244 17.655 

B 68 5.784 18.536 

B 68 4.248 18.560 

B 68 3.809 19.454 

B 68 3.675 19.070 

B 68 6.382 18.032 

B 68 6.272 16.850 

B 69 7.038 18.938 

B 69 7.722 18.593 

B 69 9.151 19.150 

B 69 9.898 18.773 

B 69 9.875 18.625 

B 69 7.027 19.086 

B 69 6.649 20.256 

B 70 6.863 18.181 

B 70 6.229 18.511 

B 70 4.739 18.155 

B 70 6.937 17.725 

B 70 7.651 16.766 

B 71 6.742 18.110 

B 71 7.399 17.407 

B 71 6.943 18.192 
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42. 234 


1. 00 21. 31 


N 


43. 582 


1. 00 20. 57 


C 


43. 871 


1. 00 21. 25 


C 


42. 934 


1. 00 21. 89 


0 


45. 285 


1. 00 25. 45 


C 


44.639 


1. 00 20. 93 


C 


44.676 


1. 00 19. 49 


0 


45. 494 


1.00 19.26 


N 


46. 556 


1. 00 18. 83 


c 


46.641 


1. 00 18. 95 


c 


47. 803 


1. 00 21, 13 


c 


45. 313 


1.00 17.89 


c 


47. 848 


1.00 17.05 


c 


48. 180 


1.00 18.24 


0 


48. 567 


1.00 17.22 


N 


49. 807 


1.00 15.35 


c 


49. 772 


1.00 15.47 


c 


51. 041 


1.00 13.26 


c 


48. 511 


1.00 15.70 


c 


51. 077 


1.00 15.51 


c 


51. 182 


1.00 16.17 


0 


52. 036 


1.00 16.04 


N 


53. 316 


1.00 16.88 


c 


53. 280 


1.00 17.76 


c 


54. 413 


1.00 16.99 


c 


54. 126 


1.00 19.87 


0 


55. 687 


1. 00 18. 18 


N 


56. 796 


1.00 17.02 


C 


58. 024 


1.00 18.58 


C 
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77 



ATOM 


1500 


CG 


PRO 


B 


71 


6.643 


19. 577 


57. 471 


1. 


00 


19.30 


C 


ATOM 


1501 


CD 


PRO 


B 


71 


5.930 


19. 236 


56. 192 


1. 


00 


16.39 


C 


ATOM 


1502 


C 


PRO 


B 


71 


7.034 


15. 930 


56. 905 


1. 


00 


18. 37 


C 


ATOM 


1503 


0 


PRO 


B 


71 


5. 907 


15. 537 


56. 594 


1. 


00 


15. 78 


0 


ATOM 


1504 


N 


SER 


B 


72 


7. 993 


15. 122 


57. 353 


1. 


00 


18. 33 


N 


ATOM 


1505 


CA 


SER 


B 


72 


7. 769 


13. 699 


57. 529 


1. 


00 


20. 27 


C 


ATOM 


1506 


CB 


SER 


B 


72 


8. 978 


12. 884 


57. 061 


1. 


00 


21.15 


C 


ATOM 


1507 


OG 


SER 


B 


72 


10. 036 


12. 957 


57. 997 


1. 


00 


23. 81 


0 


ATOM 


1508 


C 


SER 


B 


72 


7. 535 


13. 482 


59. 016 


1. 


00 


21. 63 


C 


ATOM 


1509 


0 


SER 


B 


72 


7.788 


14. 377 


59. 825 


1. 


00 


22.26 


0 


ATOM 


1510 


N 


TOR 


B 


73 


7. 058 


12. 297 


59. 378 


1. 


00 


22.59 


N 


ATOM 


1511 


CA 


THR 


B 


73 


6. 757 


12. 006 


60. 779 


1. 


00 


23. 74 


C 


ATOM 


1512 


CB 


THR 


B 


73 


6. 236 


10. 564 


60. 952 


1. 


00 


22. 91 


C 


ATOM 


1513 


OGl 


THR 


B 


73 


5. 172 


10. 318 


60. 025 


1. 


00 


18.94 


0 


ATOM 


1514 


CG2 


TOR 


B 


73 


5.697 


10. 368 


62. 375 


1. 


00 


24. 56 


C 


ATOM 


1515 


C 


THR 


B 


73 


7. 926 


12. 201 


61. 747 


1. 


00 


24. 50 


c 


ATOM 


1516 


0 


THR 


B 


73 


7. 758 


12. 806 


62. 800 


1. 


00 


24.98 


0 


ATOM 


1517 


N 


GUI 


B 


74 


9. 101 


11. 684 


61. 389 


1. 


00 


25.95 


N 


ATOM 


1518 


CA 


GLU 


B 


74 


10. 287 


11. 785 


62. 243 


1. 


00 


26.06 


c 


ATOM 


1519 


CB 


GLU 


B 


74 


11.271 


10. 657 


61. 926 


1. 


00 


26. 86 


c 


ATOM 


1520 


CG 


GLU 


B 


74 


10. 734 


9. 266 


62. 197 


1. 


00 


29. 93 


C 


ATOM 


1521 


CD 


GLU 


B 


74 


10. 240 


9. 113 


63. 612 


1. 


00 


34. 17 


C 


ATOM 


1522 


OEl 


GLU 


B 


74 


11. 018 


9.405 


64.549 


1. 


00 


38. 32 


0 


ATOM 


1523 


0E2 


GLU 


B 


74 


9. 075 


8. 701 


63. 790 


1. 


00 


39. 68 


0 


ATOM 


1524 


C 


GLU 


B 


74 


11. 028 


13. 105 


62. 140 


1. 


00 


26. 53 


C 


ATOM 


1525 


0 


GLU 


B 


74. 


12. 075 


13. 269 


62. 754 


1. 


00 


26.06 


0 


ATOM 


1526 


N 


GLY 


B 


75 


10. 495 


14.042 


61. 365 


1. 


00 


26. 90 


N 


ATOM 


1527 


CA 


GLY 


B 


75 


11. 163 


15. 321 


61.217 


1. 


00 


26. 25 


C 


ATOM 


1528 


C 


GLY 


B 


75 


11. 902 


15. 432 


59. 895 


1. 


00 


26.38 


c 
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AKM 1529 0 GLY 

ATOM 1530 N GLY 

ATOM 1531 CA GLY 

ATOM 1532 C GLY 

5 ATOM 1533 0 GLY 

ATOM 1534 N LEU 

ATOM 1535 CA LEU 

ATOM 1536 CB LEU 

ATOM 1537 CG LEU 

10 ATOM 1538 GDI LEU 

ATOM 1539 CD2 LEU 

ATOM 1540 C LEU 

ATOM 1541 0 LEU 

ATOM 1542 N ASN 

15 ATOM 1543 CA ASN 

ATOM 1544 CB ASN 

ATOM 1545 CG ASN 

ATOM 1546 ODl ASN 

ATOM 1547 ND2 ASN 

20 ATOM 1548 C ASN 

ATOM 1549 0 ASN 

ATOM 1550 N LEU 

ATOM 1551 CA LEU 

ATOM 1552 CB LEU 

25 ATOM 1553 CG LEU 

ATOM 1554 CDl LEU 

ATOM 1555 CD2 LEU 

ATOM 1556 C LEU 

ATOM 1557 0 LEU 



78 

B 75 12.521 16.458 

B 76 11.854 14.367 

B 76 12.498 14.376 

B 76 11.570 14.981 

B 76 10.769 15.857 

B 77 11.655 14.508 

B 77 10.820 15.038 

B 77 11.679 15.795 

B 77 12.495 17.003 

B 77 13.547 17.334 

B 77 11. 577 18. 164 

B 77 9.981 14.022 

B 77 10.445 12.943 

B 78 8.731 14.392 

B 78 7.822 13.577 

B 78 6.382 13.725 

B 78 5.973 12.637 

B 78 6.799 11.869 

B 78 4.679 12.575 

B 78 7.923 14.203 

B 78 7.819 15.424 

B 79 8.154 13.379 

B 79 8.243 13.857 

B 79 9.607 13.528 

B 79 10.830 14.410 

B 79 11. L76 14.376 

B 79 12.006 13.919 

B 79 7.153 13.157 

B 79 7.196 11.938 
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59. 607 


1. 00 27. 95 


0 


59. 097 


1. 00 24. 68 


N 


57. 796 


1. 00 22. 08 


C 


56. 751 


1. 00 21. 83 


c 


57. 076 


1.00 19.87 


0 


55. 505 


1. 00 20. 87 


N 


54. 433 


1.00 19.22 


C 


53. 418 


1.00 19.77 


C 


53. 873 


1. 00 21. 45 


C 


52. 816 


1. 00 23. 98 


C 


54. 122 


1.00 17.71 


C 


53. 657 


1. 00 20. 65 


C 


53. 291 


1. 00 20. 00 


0 


53. 410 


1.00 19.49 


N 


52. 629 


1.00 19.83 


C 


53. 137 


1. 00 20. 64 


C 


54. Ill 


1. 00 21. 67 


C 


54. 604 


1.00 18.96 


0 


54. 398 


1.00 16.01 


N 


51. 241 


1.00 19.96 


C 


51. 106 


1. 00 21. 03 


0 


50. 227 


1.00 19.97 


N 


48. 855 


1. 00 20. 38 


C 


48. 224 


1. 00 21. 06 


C 


48. 503 


1. 00 20. 33 


C 


49. 981 


1.00 15.77 


C 


47. 655 


1. 00 25. 25 


C 


48. 055 


1. 00 21. 10 


C 


47. 865 


1. 00 20. 88 


0 
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ATOM 1558 N THR B 80 6. 164 13. 926 47. 609 1. 00 20. 87 N 

ATOM 1559 CA THR B 80 5. 086 13. 365 46. 810 1. 00 20. 85 C 

ATOM 1560 CB THR B 80 3. 702 13. 899 47. 273 1. 00 20. 49 C 

ATOM 1561 OGl THR B 80 3. 477 13. 532 48. 643 1. 00 20. 65 0 

5 ATOM 1562 CG2 THR B 80 2. 587 13. 314 46. 415 1. 00 19. 59 C 

ATOM 1563 C THR B 80 5. 363 13. 783 45. 370 1. 00 20. 80 C 

ATOM 1564 0 THR B 80 5. 304 14. 963 45. 037 1. 00 20. 97 0 

ATOM 1565 N SER B 81 5. 691 12. 816 44. 525 1. 00 21. 75 N 

ATOM 1566 CA SER B 81 6. 002 13. 107 43. 132 1. 00 22. 99 C 

10 ATOM 1567 CB SER B 81 7. 352 12. 494 42. 752 1. 00 22. 82 C 

ATOM 1568 OG SER B 81 8. 418 13. 029 43. 522 1. 00 27. 07 0 

ATOM 1569 C SER B 81 4. 951 12. 612 42. 145 1. 00 24. 46 C 

ATOM 1570 0 SER B 81 4. 392 11. 514 42. 285 1. 00 24. 48 0 

ATOM 1571 N THR B 82 4. 688 13. 445 41. 147 1. 00 25. 52 N 

15 ATOM 1572 CA THR B 82 3. 744 13. 130 40. 085 1. 00 26. 98 C 

ATOM 1573 CB THR B 82 2. 716 14. 253 39. 910 1. 00 27. 26 C 

ATOM 1574 OGl THR B 82 1. 968 14. 397 41. 124 1. 00 28. 56 0 

ATOM 1575 CG2 THR B 82 1. 768 13. 939 38. 759 1. 00 26. 26 C 

ATOM 1576 C THR B 82 4. 618 13. 023 38. 841 1. 00 28. 72 C 

20 ATOM 1577 0 THR B 82 5. 343 13. 964 38. 507 1. 00 28. 19 0 

ATOM 1578 N PHE B 83 4. 560 11. 877 38. 166 1. 00 30. 09 N 

ATOM 1579 CA PHE B 83 5. 385 11. 659 36. 989 1. 00 33. 13 C 

ATOM 1580 CB PHE B 83 6. 702 11. Oil 37. 408 1. 00 33. 32 C 

ATOM 1581 CG PHE B 83 6. 532 9. 719 38. 164 1. 00 35. 08 C 

25 ATOM 1582 CDl PHE B 83 6. 000 9. 710 39. 452 1. 00 35. 79 C 

ATOM 1583 CEl PHE B 83 5. 858 8. 515 40. 160 1. 00 37. 06 C 

ATOM 1584 CZ PHE B 83 6. 250 7. 309 39. 580 1. 00 35. 12 C 

ATOM 1585 CE2 PHE B 83 6. 780 7. 305 38. 297 1. 00 34. 32 C 

ATOM 1586 CD2 PHE B 83 6. 919 8. 508 37. 595 1. 00 35. 78 C 
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ATOM 


1587 


C 


PHE B 


ATOM 


1588 


0 


PHE B 


ATOM 


1589 


N 


LEU B 


ATOM 


1590 


CA 


LEU B 


ATOM 


1591 


CB 


LEU B 


ATOM 


1592 


CG 


LEU B 


ATOM 


1593 


CDl 


LEU B 


ATOM 


1594 


CD2 LEU B 


ATOM 


1595 


C 


LEU B 


ATOM 


1596 


0 


LEU B 


ATOM 


1597 


N 


ARG B 


ATOM 


1598 


CA 


ARG B 


ATOM 


1599 


CB 


ARG B 


ATOM 


1600 


CG 


ARG B 


ATOM 


1601 


CD 


ARG B 


ATOM 


1602 


NE 


ARG B 


ATOM 


1603 


CZ 


ARG B 


ATOM 


1604 


NHl ARG B 



ATOM 1605 NH2 ARG B 

ATOM 1606 C ARG B 

ATOM 1607 0 ARG B 

ATOM 1608 N LYS B 

ATOM 1609 CA LYS B 

ATOM 1610 CB LYS B 

ATOM 1611 CG LYS B 

ATOM 1612 CD LYS B 

ATOM 1613 CE LYS B 

ATOM 1614 NZ LYS B 

ATOM 1615 C LYS B 



80 

83 4. 736 10. 807 

83 3. 757 10. 104 

84 5. 300 10. 888 
84 4. 827 10. 126 
84 5. 018 10. 947 
84 4. 592 10. 337 
84 3. 086 10. 104 
84 4. 997 11. 274 
84 5. 663 8. 847 

84 6. 877 8. 911 

85 5. 014 7. 696 
85 5. 705 6. 404 
85 5. 027 5. 426 
85 5. 722 4. 082 
85 6. 855 4. 137 
85 7. 456 2. 829 
85 6. 776 1. 731 
85 5. 451 1. 761 
85 7. 425 0. 598 
85 5. 710 5. 788 

85 6. 766 5. 559 

86 4. 514 5. 500 
86 4. 346 4. 913 
86 4. 293 3. 390 
86 5. 499 2. 811 
86 5. 446 1. 302 
86 6. 667 0. 775 
86 6. 681 -0. 709 
86 3. 038 5. 457 
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35.904 1.00 35.08 C 

36. 145 1. 00 35. 20 0 

34. 703 1. 00 37. 29 N 

33. 552 1. 00 39. 17 C 

32. 273 1. 00 38. 63 C 
30. 934 1. 00 37. 74 C 
30. 921 1. 00 36. 04 C 
29.806 1.00 35.51 C 

33. 485 1. 00 40. 90 C 
33. 298 1. 00 40. 46 0 
33. 651 1. 00 43. 31 N 

33. 628 1. 00 46. 39 C 

34. 582 1. 00 46. 96 C 
34. 680 1. 00 47. 76 C 
35.685 1.00 50.67 C 



35. 941 


1.00 52.88 


N 


36. 263 


1. 00 55. 13 


C 


36. 367 


1.00 55.46 


N 


36. 499 


1. 00 54. 74 


N 


32. 237 


1. 00 48. 35 


C 


31. 646 


1. 00 49. 00 


0 


31. 735 


1. 00 49. 68 


N 


30. 414 


1. 00 50. 77 


C 


30. 521 


1.00 50.85 


c 


31. 242 


1. 00 52. 18 


c 


31. 337 


1. 00 55. 10 


c 


32. 067 


1. 00 56. 19 


c 


32. 134 


1. 00 54. 56 


N 


29. 872 


1.00 51.30 


c 
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81 



5 



10 



15 



ATOM 


1616 


0 


LYS B 


86 


2.026 


4.760 


29. 839 


1. 00 51. 59 


0 


ATOM 


1617 


N 


ASN 6 


87 


3.072 


6. 720 


29. 460 


1. 00 51. 82 


N 


ATOM 


1618 


CA 


ASN B 


87 


1.896 


7.397 


28. 939 


1.00 52.40 


C 


ATOM 


1619 


CB 


ASN B 


87 


1. 362 


6. 700 


27. 685 


1.00 53.21 


C 


ATOM 


1620 


CG 


ASN B 


87 


2.156 


7.048 


26.445 


1.00 54.72 


C 


ATOM 


1621 


ODl 


ASN B 


87 


3.274 


6. 565 


26. 247 


1.00 56.95 


0 


ATOM 


1622 


ND2 ASN B 


87 


1. 587 


7. 905 


25. 605 


1. 00 55. 62 


N 


ATOM 


1623 


C 


ASN B 


87 


0. 814 


7.449 


30. 001 


1. 00 51. 79 


C 


ATOM 


1624 


0 


ASN B 


87 


-0. 375 


7.490 


29. 688 


1.00 52.58 


0 


ATOM 


1625 


N 


GLN B 


88 


1. 235 


7. 437 


31. 261 


1. 00 51. 17 


N 


ATOM 


1626 


CA 


GLN B 


88 


0. 303 


7. 511 


32. 380 


1. 00 50. 52 


C 


ATOM 


1627 


CB 


GLN B 


88 


-0. 030 


6. 124 


32. 940 


1. 00 50. 99 


c 


ATOM 


1628 


CG 


GLN B 


88 


-1. 045 


6.212 


34. 090 


1. 00 52. 80 


c 


ATOM 


1629 


CD 


GLN B 


88 


-1. 101 


4. 976 


34. 971 


1. 00 55. 25 


c 


ATOM 


1630 


OEl 


GLN B 


88 


-0. 099 


4. 567 


35. 561 


1. 00 54. 92 


0 


ATOM 


1631 


NE2 GLN B 


88 


-2. 285 


4. 382 


35. 076 


1. 00 55. 03 


N 


ATOM 


1632 


C 


GLN B 


88 


0. 882 


8. 350 


33. 512 


1. 00 49. 33 


c 


ATOM 


1633 


0 


GLN B 


88 


2.079 


8.292 


33. 792 


1. 00 48. 79 


0 


ATOM 


1634 


N 


CYS B 


89 


0. 025 


9.129 


34. 161 


1. 00 48. 09 


N 


ATOM 


1635 


CA 


CYS B 


89 


0. 451 


9. 956 


35. 278 


1.00 47.25 


C 


ATOM 


1636 


CB 


CYS B 


89 


-0. 463 


11. 173 


35. 441 


1.00 47.96 


C 


ATOM 


1637 


SG 


CYS B 


89 


-0.440 


12. 321 


34. 033 


1. 00 52. 30 


S 


ATOM 


1638 


C 


CYS B 


89 


0. 417 


9. 134 


36. 557 


1. 00 45. 36 


c 


ATOM 


1639 


0 


CYS B 


89 


-0. 634 


8. 637 


36. 961 


1. 00 45. 21 


0 


ATOM 


1640 


N 


GLU B 


90 


1. 573 


8.986 


37. 187 


1. 00 42. 70 


N 


ATOM 


1641 


CA 


GUI B 


90 


1.662 


8. 234 


38. 423 


1. 00 41. 56 


c 


ATOM 


1642 


CB 


GLU B 


90 


2. 663 


7. 085 


38. 283 


1. 00 41. 43 


C 


ATOM 


1643 


CG 


GLU B 


90 


2.074 


5. 833 


37. 660 


1. 00 45. 26 


c 


ATOM 


1644 


CD 


GLU B 


90 


3. 097 


4.728 


37. 493 


1. 00 48. 56 


c 
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ATOM 


1645 


OEl GLU B 


90 


ATOM 


1646 


0E2 


GLU B 


90 


ATOM 


1647 


C 


GLU B 


90 


ATOM 


1648 


0 


GLU B 


90 


ATOM 


1649_ 


N 


THR B 


91 


ATOM 


1650 


CA 


■raR B 


91 


ATOM 


1651 


CB 


THR B 


91 


ATOM 


1652 


OGl 


THR B 


91 


ATOM 


1653 


CG2 THR B 


91 


ATOM 


1654 


C 


THR B 


91 


ATOM 


1655 


0 


THR B 


91 


ATOM 


1656 


N 


LYS B 


92 


ATOM 


1657 


CA 


LYS B 


92 


ATOM 


1658 


CB 


LYS B 


92 


ATOM 


1659 


CG 


LYS B 


92 


ATOM 


1660 


CD 


LYS B 


92 


ATOM 


1661 


CE 


LYS B 


92 


ATOM 


1662 


NZ 


LYS B 


92 


ATOM 


1663 


C 


LYS B 


92 


ATOM 


1664 


0 


LYS B 


92 


ATOM 


1665 


N 


ILE B 


93 



ATOM 1666 CA ILE B 93 

ATOM 1667 CB ILE B 93 

ATOM 1668 CGI ILE B 93 

ATOM 1669 CDl ILE B 93 

ATOM 1670 CG2 ILE B 93 

ATOM 1671 C ILE B 93 

ATOM 1672 0 ILE B 93 

ATOM 1673 N MET B 94 
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3. 894 4. 508 38. 430 1. 00 49. 59 0 

3. 099 4. 071 36. 430 1. 00 50. 95 0 

2. 075 9. 146 39. 564 1. 00 40. 06 C 

2. 608 10. 234 39. 347 1. 00 39. 58 0 

1. 809 8. 697 40. 781 1. 00 37. 76 N 

2. 159 9. 455 41. 964 1. 00 37. 06 C 

0. 922 10. 101 42. 610 1. 00 37. 34 C 

0. 602 11. 308 41. 908 1. 00 37. 99 0 

1. 180 10. 428 44. 069 1. 00 36. 87 C 



2. 815 


8. 524 


42. 956 


1.00 35.97 


C 


2. 307 


7. 442 


43. 234 


1. 00 36. 79 


0 


3. 961 


8. 942 


43. 470 


1.00 34.66 


N 


4. 670 


8. 141 


44.442 


1.00 34.25 


C 


5. 930 


7. 526 


43. 823 


1. 00 35. 39 


C 


6. 573 


6. 473 


44. 724 


1. 00 40. 91 


c 


7. 770 


5. 797 


44. 073 


1. 00 47. 37 


c 


8.295 


4. 668 


44. 950 


1. 00 49. 29 


c 


9.460 


3. 958 


44. 346 


1.00 51.25 


N 


5. 047 


9. 016 


45. 624 


1.00 32.07 


c 


5.201 


10. 229 


45. 492 


1.00 31.59 


0 


5. 177 


8.394 


46. 787 


1.00 30.05 


N 


5. 564 


9. 110 


47. 986 


1. 00 29. 86 


c 


4. 489 


9. 004 


49. 082 


1.00 28.91 


c 


3.221 


9. 726 


48. 619 


1. 00 29. 22 


c 


2.075 


9. 651 


49. 590 


1. 00 33. 59 


c 


5.006 


9. 615 


50. 381 


1. 00 31. 24 


. c 


6. 865 


8. 524 


48. 500 


1.00 29.02 


c 


6. 973 


7. 314 


48. 697 


1. 00 29. 59 


0 


7. 855 


9.389 


48.683 


1. 00 28. 74 


N 
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ATOM 


1674 


CA 


MET B 


94 


9. 157 


ATOM 


1675 


CB 


MET B 


94 


10. 268 


ATOM 


1676 


CG 


MET B 


94 


10. 133 


ATOM 


1677 


SD 


MET B 


94 


11. 342 


ATOM 


1678 


CE 


MEI.B 


94 


12. 813 


ATOM 


1679 


C 


MET B 


94 


9. 386 


ATOM 


1680 


0 


MET B 


94 


9. 071 


ATOM 


1681 


N 


VAL B 


95 


9. 938 


ATOM 


1682 


CA 


VAL B 


95 


10. 222 


ATOM 


1683 


CB 


VAL B 


95 


9. 664 


ATOM 


1684 


CGI 


VAL B 


95 


10. 142 


ATOM 


1685 


CG2 VAL B 


95 


8. 133 


ATOM 


1686 


C 


VAL B 


95 


11. 725 


ATOM 


1687 


0 


VAL B 


95 


12. 438 


ATOM 


1688 


N 


LEU B 


96 


12. 199 


ATOM 


1689 


CA 


LEU B 


96 


13. 605 


ATOM • 


1690 


CB 


LEU B 


96 


14. 077 


ATOM 


1691 


CG 


LEU B 


96 


14. 079 


ATOM 


1692 


CDl 


. LEU B 


96 


14. 585 


ATOM 


1693 


CD2 LEU B 


96 


14. 956 


ATOM 


1694 


C 


LEU B 


96 


13. 682 


ATOM 


1695 


0 


LEU B 


96 


13. 213 


ATOM 


1696 


N 


GLN B 


97 


14. 250 


ATOM 


1697 


CA 


GLN B 


97 


14. 396 


ATOM 


1698 


CB 


GLN B 


97 


14. 563 


ATOM 


1699 


CG 


GLN B 


97 


13. 516 


ATOM 


1700 


CD 


GLN B 


97 


12. 180 


ATOM 


1701 


OEl GLN B 


97 


12. 107 


ATOM 


1702 


NE2 GLN B 


97 


11. 116 
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8. 982 49. 192 1. 00 28. 69 C 

9. 380 48. 223 1. 00 30. 16 C 

8. 774 46. 852 1. 00 33. 76 C 

9. 469 45. 713 1. 00 42. 95 S 
8.613 46.225 1.00 39.86 C 
9. 693 50. 519 1. 00 26. 85 C 

10. 879 50. 671 1. 00 26. 13 0 

8. 962 51. 477 1. 00 24. 54 N 

9. 525 52. 781 1. 00 23. 92 C 
8. 653 53. 915 1. 00 23. 21 C 
9. 197 55. 253 1. 00 23. 76 C 
8. 611 53. 859 1. 00 26. 68 C 
9. 645 53. 001 1. 00 23. 60 C 
8. 639 53. 039 1. 00 24. 63 0 

10. 880 53. 122 1. 00 23. 77 N 
11. 130 53. 408 1. 00 24. 17 C 

12. 432 52. 762 1. 00 24. 53 C 
12. 475 51. 231 1. 00 26. 20 C 

13. 838 50. 746 1. 00 29. 41 C 

11. 368 50. 693 1. 00 26. 73 C 

11. 241 54. 926 1. 00 23. 73 C 

12. 221 55. 516 1. 00 22. 46 0 
10. 213 55. 550 1. 00 25. 09 N 
10. 160 56. 996 1. 00 26. 98 C 

8. 703 57. 446 1. 00 28. 85 C 

8.208 58.442 1.00 37.81 C 

7. 884 57. 798 1. 00 46. 93 C 

7. 113 56. 840 1. 00 52. 64 0 

8. 464 58. 329 1. 00 50. 81 N 
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ATOM 


1703 


C 


GLN B 


97 


ATQU 


1704 


0 


GLN B 


97 


ATOM 


1705 


N 


PRO B 


98 


ATOM 


1706 


CA 


PRO B 


98 


ATOM 


1707 


CB 


PRO B 


98 


ATOM 


1708 


CG 


PRO B 


98 


ATOM 


1709 


CD 


PRO B 


98 


ATOM 


1710 


C 


PRO B 


98 


ATOM 


1711 


0 


PRO B 


98 


ATOM 


1712 


N 


ALA B 


99 


ATOM 


1713 


CA 


ALA B 


99 


ATOM 


1714 


CB 


ALA B 


99 


ATOM 


1715 


C 


ALA B 


99 


ATOM 


1716 


0 


ALA B 


99 


ATOM 


1717 


N 


GLY B 


100 


ATOM 


1718 


CA 


GLY B 


100 


ATOM 


1719 


C 


GLY B 


100 


ATOM 


1720 


0 


GLY B 


100 


ATOM 


1721 


N 


.. ALA B 


101 


ATOM 


1722 


CA 


ALA B 


101 



ATOM 1723 CB ALA B 101 

ATOM 1724 C ALA B 101 

ATOM 1725 0 ALA B 101 

ATOM 1726 N PRO B 102 

ATOM 1727 CA PRO B 102 

ATOM 1728 CB PRO B 102 

ATOM 1729 CG PRO B 102 

ATOM 1730 CD PRO B 102 

ATOM 1731 C PRO B 102 



15.611 10.969 57.433 1.00 26.07 C 
16. 664 10. 901 56. 811 1. 00 25. 85 0 
15.489 11.725 58.533 LOO 27.95 N 

16. 634 12. 522 58. 991 1. 00 28. 20 C 
16. 143 13. 128 60. 310 1. 00 27. 26 C 
14.649 12.996 60.249 LOO 31.44 C 
14.448 11.672 59.567 1.00 26.47 C 

17. 848 11. 616 59. 204 1. 00 28. 83 C 
17. 701 10. 470 59. 647 1. 00 30. 17 0 
19. 041 12. 124 58. 902 1. 00 28. 42 N 
20. 254 11. 331 59. 076 1. 00 28. 17 C 
20. 883 11. 034 57. 709 1. 00 26. 53 C 
21.298 11.954 60.013 LOO 28.73 C 
22.477 12.021 59.681 LOO 30.28 0 
20.860 12.424 61.174 LOO 30.15 N 
21. 788 12. 988 62. 143 1. 00 30. 98 C 
22. 332 14. 399 61. 954 1. 00 32. 27 C 
23.053 14.891 62.833 LOO 32.39 0 
22. 005 15. 050 60. 836 1. 00 30. 10 N 
22.483 16.407 60.575 LOO 28.93 C 
23.926 16.364 60.098 LOO 29.35 C 
21. 616 17. 136 59. 546 1. 00 27. 78 C 
2L 133 16. 536 58. 587 1. 00 27. 81 0 
21. 428 18. 455 59. 724 1. 00 27. 63 N 
20. 606 19. 232 58. 789 1. 00 27. 52 
20. 770 20. 668 59. 286 1. 00 27. 31 
21. 021 20. 482 60. 767 1. 00 28. 49 
21. 980 19. 317 60. 785 1. 00 27. 05 
21. 060 19. 069 57. 345 1. 00 26. 25 
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10 



15 



20 



25 



ATOM 


1732 


0 


PRO B 


102 


22. 233 


19. 265 


57. 034 


1. 00 26. 32 


0 


ATOM 


1733 


N 


GLY B 


103 


20. 125 


18. 706 


56. 471 


1. 00 24. 95 


N 


ATOM 


1734 


CA 


GLY B 


103 


20. 448 


18. 533 


55. 066 


1. 00 23. 66 


C 


ATOM 


1735 


C 


GLY B 


103 


20. 925 


17. 135 


54. 711 


1. 00 20. 21 


C 


ATOM 


1736 


0 


GLY B 


103 


21. 343. 


16. 895 


53. 578 


1. 00 21. 21 


0 


ATOM 


1737 


N 


HIS B 


104 


20. 857 


16. 218 


55. 672 


1. 00 17. 17 


N 


ATOM 


1738 


CA 


HIS B 


104 


21. 280 


14. 844 


55. 451 


1.00 19.03 


C 


ATOM 


1739 


CB 


HIS B 


104 


22. 481 


14. 536 


56. 334 


1.00 17.66 


C 


ATOM 


1740 


CG 


HIS B 


104 


23. 672 


15. 379 


56. 015 


1. 00 21. 52 


c 


ATOM 


1741 


NDl 


HIS B 


104 


24. 690 


14. 942 


55. 196 


1. 00 17. 48 


N 


ATOM 


1742 


CEl 


HIS B 


104 


25. 546 


15. 929 


55. 002 


1.00 19.71 


c 


ATOM 


1743 


NE2 HIS B 


104 


25. 123 


16. 987 


55. 671 


1. 00 20. 79 


N 


ATOM 


1744 


CD2 HIS B 


104 


23. 956 


16. 669 


56. 318 


1.00 19.37 


c 


ATOM 


1745 


C 


HIS B 


104 


20. 136 


13. 897 


55. 747 


1.00 16.96 


C 


ATOM 


1746 


0 


HIS B 


104 


19. 540 


13. 953 


56. 810 


1.00 16.73 


0 


ATOM 


1747 


N 


TYR B 


105 


19. 836 


13. 022 


54. 795 


1.00 19.61 


N 


ATOM 


1748 


CA 


TYR B 105 


18. 735 


12. 080 


54. 945 


1. 00 21. 07 


C 


ATOM 


1749 


CB 


TYR B 


105 


17. 532 


12. 543 


54. 123 


1. 00 21. 53 


C 


ATOM 


1750 


CG 


TYR B 


105 


17. 107 


13. 974 


54. 357 


1. 00 21. 91 


C 


ATOM 


1751 


CDl 


TYR B 


105 


16. 219 


14. 302 


55. 389 


1. 00 20. 70 


c 


ATOM 


1752 


CEl 


TYR B 


105 


15.843 


15. 621 


55. 616 


1.00 22.27 


c 


ATOM 


1753 


CZ 


TYR B 


105 


16. 354 


16. 636 


54. 807 


1. 00 23. 20 


c 


ATOM 


1754 


OH 


TYR B 


105 


15. 977 


17. 950 


55. 020 


1. 00 23. 16 


0 


ATOM 


1755 


CE2 TYR B 


105 


17. 237 


16. 335 


53. 776 


1.00 18.32 


c 


ATOM 


1756 


CD2 TYR B 


105 


17. 608 


15. 007 


53. 555 


1. 00 21. 82 


c 


ATOM 


1757 


C 


TYR B 


105 


19. 106 


10. 698 


54. 451 


1. 00 21. 92 


c 


ATOM 


1758 


0 


TYR B 


105 


20. 104 


10. 514 


53. 763 


1. 00 23. 47 


0 


ATOM 


1759 


N 


THR B 


106 


18. 267 


9. 733 


54. 790 


1. 00 24. 22 


N 


ATOM 


1760 


CA 


Tffil B 


106 


18. 438 


8. 364 


54. 333 


1. 00 26. 64 


c 
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5 



10 



15 



20 



25 



ATOM 


1761 


CB 


THR B 106 


18. 666 


7.393 


55. 504 


1- 00 25. 91 


C 


ATOM 


1762 


OGl 


THR B 106 


17. 607 


7. 541 


56. 463 


1. 00 30. 22 


0 


ATOM 


1763 


CG2 


THR B 106 


20. Oil 


7. 689 


56. 174 


1. 00 26. 89 


C 


ATOM 


1764 


C 


THR B 106 


17. 126 


8. 029 


53. 635 


1.00 27.69 


C 


ATOM 


1765 


0 


THR B 106 


16. 056 


8. 48Z.. 


54.057 


1. 00 25. 39 


0 


ATOM 


1766 


N 


TYR B 107 


17. 214 


7. 253 


52. 561 


1. 00 29. 73 


N 


ATOM 


1767 


CA 


TYR B 107 


16. 038 


6. 864 


51. 801 


1. 00 33. 54 


C 


ATOM 


1768 


CB 


TYR B 107 


15. 924 


7. 714 


50. 537 


1, 00 33. 57 


C 


ATOM 


1769 


CG 


TYR B 107 


15. 054 


7. 073 


49. 482 


1.00 37.64 


c 


ATOM 


1770 


CDl 


TYR B 107 


13. 708 


6. 794 


49. 738 


1. 00 41. 90 


C 


ATOM 


1771 


CEl 


TYR B 107 


12. 909 


6. 159 


48. 790 


1. 00 43. 55 


C 


ATOM 


1772 


CZ 


TYR B 107 


13. 459 


5. 792 


47. 571 


1. 00 46. 00 


C 


ATOM 


1773 


OH 


TYR B 107 


12. 673 


5. 158 


46. 635 


1. 00 49. 14 


0 


ATOM 


1774 


CE2 TYR B 107 


14. 796 


6. 060 


47. 292 


1. 00 43. 74 


C 


ATOM 


1775 


CD2 


TYR B 107 


15. 583 


6. 702 


48. 247 


1.00 38.84 


C 


ATOM 


1776 


C 


TYR B 107 


16. 061 


5. 388 


51. 420 


1.00 36.23 


C 


ATOM 


1777 


0 


TYR B 107 


17. 018 


4. 899 


50. 818 


1.00 35.45 


0 


ATOM 


1778 


N 


SER B 108 


14. 993 


4. 681 


51. 769 


1. 00 40. 28 


N 


ATOM 


1779 


CA 


SER B 108 


14. 877 


3. 259 


51. 470 


1. 00 44. 66 


C 


ATOM 


1780 


CB 


SER B 108 


13. 988 


2. 580 


52. 506 


1. 00 44. 48 


c 


ATOM 


1781 


OG 


SER B 108 


13. 351 


1.451 


51. 940 


1. 00 47. 59 


0 


ATOM 


1782 


C 


SER B 108 


14. 306 


2. 996 


50. 086 


1. 00 47. 15 


c 


ATOM 


1783 


0 


SER B 108 


13. 296 


3. 581 


49. 703 


1. 00 47. 89 


0 


ATOM 


1784 


N 


SER B 109 


14. 943 


2. 094 


49. 348 


1.00 50.48 


N 


ATOM 


1785 


CA 


SER B 109 


14. 487 


1. 751 


48. 007 


1.00 53.87 


c 


ATOM 


1786 


CB 


SER B 109 


15. 609 


1. 994 


46.993 


1. 00 54. 04 


c 


ATOM 


1787 


OG 


SER B 109 


15. 234 


1.547 


45. 700 


1.00 57.33 


0 


ATOM 


1788 


C 


SER B 109 


14. 023 


0. 298 


47. 920 


1.00 55.77 


c 


ATOM 


1789 


0 


SER B 109 


14. 760 


-0.567 


47.445 


1.00 55.70 


0 
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ATOM 1790 N PRO B 110 12. 791 0. 010 48. 379 1. 00 57. 97 N 

ATOM 1791 CA PRO B 110 12. 247 -1. 352 48. 342 1. 00 59. 41 C 

ATOM 1792 CB PRO B 110 10. 771 -1. 137 48. 658 1. 00 59. 43 C 

ATOM 1793 CG PRO B 110 10. 826 -0. 010 49. 639 1. 00 59. 26 C 

5 ATOM 1794 (3) PRO B 110 11. 814 0. 940 48. 977w 1. 00 58. 27 C 

ATOM 1795 C PRO B 110 12. 466 -2. 035 46. 994 1. 00 60. 89 C 

ATOM 1796 0 PRO B 110 12. 780 -3. 225 46. 941 1. 00 61. 42 0 

ATOM 1797 N HIS B 111 12. 298 -1. 279 45. 908 1. 00 62. 25 N 

ATOM 1798 CA HIS B 111 12. 501 -1. 818 44. 564 1. 00 63. 28 C 

10 ATOM 1799 CB HIS B 111 12. 336 -0. 724 43. 502 1. 00 64. 21 C 

ATOM 1800 CG HIS B 111 10. 952 -0. 166 43. 405 1. 00 67. 26 C 

ATOM 1801 NDl HIS B 111 10.332 0.482 44.453 1.00 69.85 N 

ATOM 1802 CEl HIS B 111 9. 130 0. 877 44. 074 1. 00 70. 46 C 

ATOM 1803 NE2 HIS B 111 8.946 0.508 42.818 1.00 70.26 N 

15 ATOM 1804 CD2 HIS B 111 10. 070 -0. 146 42. 377 1. 00 69. 17 C 

ATOM 1805 C HIS B 111 13. 918 -2. 370 44. 469 1. 00 62. 59 C 

ATOM 1806 0 HIS B 111 14. 148 -^3. 571 44. 615 1. 00 63. 03 0 

ATOM 1807 N SER B 112 14. 862 -1. 466 44. 221 1. 00 61. 45 N 

ATOM 1808 CA SER B 112 16. 272 -1. 804 44. 101 1. 00 60. 38 C 

20 ATOM 1809 CB SER B 112 17. 115 -0. 527 44. 156 1. 00 60. 82 C 

ATOM 1810 OG SER B 112 18. 482 -0. 823 44. 399 1. 00 62. 59 0 

ATOM 1811 C SER B 112 16. 730 -2. 749 45. 200 1. 00 58. 84 C 

ATOM 1812 0 SER B 112 17. 523 -3. 661 44. 962 1. 00 58. 90 0 

ATOM 1813 N GLY B 113 16. 216 -2. 529 46. 405 1. 00 57. 13 N 

25 ATOM 1814 CA GLY B 113 16. 618 -3. 346 47. 530 1. 00 55. 12 C 

ATOM 1815 C GLY B 113 17. 859 -2. 704 48. 119 1. 00 53. 27 C 

ATOM 1816 0 GLY B 113 18. 847 -3. 378 48. 414 1. 00 52. 87 0 

ATOM 1817 N SER B 114 17. 811 -1. 384 48. 274 1. 00 51. 27 N 

ATOM 1818 CA SER B 114 18. 942 -0. 654 48. 827 1. 00 49. 51 C 
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ATOM 1819 CB SER B 114 
ATOM 1820 OG SER B 114 
ATOM 1821 C SER B 114 
ATOM 1822 0 SER B 114 
ATOM 1823 N ILE B 115 
ATOM 1824 CA ILE B 115 
ATOM 1825 CB ILE B 115 
ATOM 1826 CGI ILE B 115 
ATOM 1827 CDl ILE B 115 
ATOM 1828 CG2 ILE B 115 
ATOM 1829 C ILE B 115 
ATOM 1830 0 ILE B 115 
ATOM 1831 N HIS B 116 
ATOM 1832 CA HIS B 116 
ATOM 1833 CB HIS B 116 
ATOM 1834 CG HIS B 116 
ATOM 1835 NDl HIS B 116 
ATOM 1836 CEl HIS B 116 
ATOM 1837 NE2 HIS B 116 
ATOM 1838 CD2 HIS B 116 
ATOM 1839 C HIS B 116 
ATOM 1840 0 HIS B 116 
ATOM 1841 N SER B 117 
ATOM 1842 CA SER B 117 
ATOM 1843 CB SER B 117 
ATOM 1844 06 SER B 117 
ATOM 1845 C SER B 117 
ATOM 1846 0 SER B 117 
ATOM 1847 N VAL B 118 
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19.952 -0,353 47.719 1.00 50.16 C 
19. 337 0. 344 46. 644 1. 00 48. 59 0 
18. 548 0. 647 49. 519 1. 00 48. 18 C 
17. 461 1. 183 49. 296 1. 00 48. 12 0 
19. 445 1. 133 50. 372 1. 00 46. 06 N 
19. 248 2. 383 51. 100 1. 00 44. 42 C 
19. 600 2. 237 52. 606 1. 00 44. 90 C 
18. 543 1. 394 53. 322 1. 00 46. 80 C 
17. 184 2. 066 53. 435 1. 00 45. 52 C 
19. 687 3. 610 53. 261 1. 00 46. 02 C 
20. 189 3. 412 50. 480 1. 00 41. 86 C 
21.241 3.060 49,949 1.00 41.37 0 
19.799 4.681 50,534 1,00 39.40 N 
20. 613 5. 749 49. 974 1. 00 36, 16 C 
19.902 6.413 48.783 1,00 36.63 C 
19.458 5.460 47.714 1.00 37,67 C 
18. 918 5. 892 46. 519 1. 00 41. 47 N 
18. 570 4. 847 45. 790 1. 00 40. 60 
18.867 3.752 46.466 1.00 38.98 
19.426 4.109 47,671 1,00 39,98 
20,874 6.810 51.037 1.00 33.97 
20.077 6.991 51.954 1,00 32.57 
22. 003 7. 498 50. 908 1. 00 31. 18 

22. 379 8, 564 51. 828 1. 00 30, 38 

23. 787 8. 339 52, 382 1, 00 28. 97 
23. 801 7. 236 53. 268 1. 00 35. 19 
22.336 9.840 51.009 1.00 28.86 
23. 181 10. 058 50, 139 1. 00 28, 75 
21. 344 10, 677 51, 293 1. 00 27. 21 
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ATOM 


1848 


CA 


VAL B 


118 


21. 139 


11. 920 


50. 555 


1. 00 24. 78 


C 


ATOM 


1849 


CB 


VAL B 


118 


19. 634 


12. 130 


50. 259 


1. 00 24. 46 


C 


ATOM 


1850 


CGI 


VAL B 


118 


19. 417 


13. 417 


49. 484 


1. 00 25. 74 


C 


ATOM 


1851 


CG2 VAL B 


118 


19. 093 


10. 944 


49. 492 


1.00 28.06 


C 


ATOM 


1852 


C 


VAL B 


118 


21.644 


13. 155 


51. 281 


1. 00 24. 11 




ATOM 


1853 


0 


VAL B 


118 


21. 399 


13. 338 


52. 469 


1. 00 23. 10 


0 


ATOM 


1854 


N 


SER B 


119 


22. 346 


14. Oil 


50. 551 


1. 00 23. 66 


N 


ATOM 


1855 


CA 


SER B 


119 


22. 838 


15. 238 


51. 135 


1. 00 23. 20 


- C 


ATOM 


1856 


CB 


SER B 


119 


24. 342 


15. 125 


51. 435 


1. 00 23. 15 


c 


ATOM 


1857 


OG 


SER B 


119 


25. 095 


14. 833 


50. 271 


1. 00 27. 22 


0 


ATOM 


1858 


C 


SER B 


119 


22. 563 


16. 397 


50. 188 


1. 00 21. 37 


c 


ATOM 


1859 


0 


SER B 


119 


22. 489 


16. 216 


48. 978 


1. 00 20. 94 


0 


ATOM 


1860 


N 


VAL B 


120 


22. 364 


17. 582 


50. 756 


1.00 22.48 


N 


ATOM 


1861 


CA 


VAL B 


120 


22. 134 


18. 784 


49. 966 


1. 00 21. 59 


c 


ATOM 


1862 


CB 


VAL B 


120 


21. 263 


19. 802 


50. 726 


1. 00 23. 28 


c 


ATOM 


1863 


CGI 


VAL B 


120 


21. 150 


21. 090 


49. 926 


1. 00 20. 40 


c 


ATOM 


1864 


CG2 VAL B 


120 


19. 861 


19. 218 


50. 963 


1. 00 23. 55 


c 


ATOM 


1865 


C 


VAL B 


120 


23. 509 


19. 397 


49. 718 


1. 00 21. 37 


c 


ATOM 


1866 


0 


VAL B 


120 


24. 131 


19. 938 


50. 628 


1. 00 20. 79 


0 


ATOM 


1867 


N 


VAL B 


121 


23. 990 


19. 297 


48. 488 


1. 00 20. 82 


N 


ATOM 


1868 


CA 


VAL B 


121 


25. 299 


19. 838 


48. 147 


1.00 18.66 


c 


ATOM 


1869 


CB 


VAL B 


121 


25. 717 


19. 392 


46.738 


1.00 19.78 


c 


ATOM 


1870 


CGI 


VAL B 


121 


27. 081 


20. 006 


46. 358 


1. 00 20. 77 


c 


ATOM 


1871 


CG2 


VAL B 


121 


25. 759 


17. 882 


46. 681 


1. 00 22. 61 


c 


ATOM 


1872 


C 


VAL B 


121 


25. 274 


21. 362 


48. 192 


1.00 18.80 


c 


ATOM 


1873 


0 


VAL B 


121 


26. 117 


22. 005 


48. 825 


1.00 15.52 


0 


ATOM 


1874 


N 


GLU B 


122 


24. 285 


21. 931 


47. 524 


1.00 18.78 


N 


ATOM 


1875 


CA 


GLU B 


122 


24. 139 


23. 376 


47. 447 


1. 00 20. 84 


C 


ATOM 


1876 


CB 


GLU B 


122 


25. 021 


23. 914 


46.321 


1.00 20.82 


C 
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ATOM 


1877 


CXJ 


GLU B 


122 


25. 154 


25. 410 


46.270 


1.00 23.89 


C 


ATOM 


1878 


CI> 


GLU B 


122 


26. 095 


25.847 


45. 169 


1.00 28.52 


C 


ATOM 


1879 


OEl GLU B 


122 


25. 625 


26.400 


44. 154 


1.00 31.82 


0 


ATOM 


1880 


0E2 GLU B 


122 


27. 311 


25. 618 


45. 314 


LOO 29.06 


0 


ATOM 


1881 




PT IT O 


122 


22.684 


23. 665 


47. 132 


LOO 20.92 


C 


ATOM 


1882 


V 


Ol II T2 


122 


22. 026 


22. 865 


46. 460 


LOO 20.92 


0 


ATOM 


1883 


XT 

Pi 


AT A D 
ALA D 


123 


22. 177 


24.805 


47. 593 


1. 00 22. 15 


N 


ATOM 


1884 


OA 

LA 


AT A D 
ALA O 


123 


20, 780 


25. 130 


47. 333 


1. 00 23. 57 


C 


ATOM 


1885 


CB 


ALA B 


123 


19. 876 


24. 114 


48. 050 


LOO 21.65 


C 


ATOM 


1886 


C 


ALA B 


123 


20. 361 


26. 545 


47. 714 


1.00 24.94 


c 


ATOM 


1887 


0 


ALA B 


123 


20. 909 


27. 143 


48. 633 


LOO 27.17 


0 


ATOM 


1888 


N 


ASN B 


124 


19. 380 


27. 056 


46.975 


LOO 25.25 


N 


ATOM 


1889 


CA 


ASN B 


124 


18. 770 


28. 374 


47. 181 


LOO 25.20 


c 


Aim 


1890 


CB 


ASN B 


124 


19. 054 


29. 306 


46.003 


1.00 25.23 


c 


ATOM 


1891 


CG 


ASN B 


124 


18. 413 


30. 663 


46. 180 


LOO 29.26 


c 


ATOM 


1892 


ODl ASN B 


124 


17. 257 


30. 770 


46. 594 


1.00 26.62 


0 


ATOM 


1893 


ND2 ASN B 


124 


19. 158 


31. 715 


45. 854 


LOO 32.85 


N 


ATOM 


1894 


C 


ASN B 


124 


17. 288 


28. 034 


47. 191 


1.00 23.20 


c 


ATOM 


1895 


0 


ASN B 


124 


16.723 


27. 733 


46. 149 


1.00 21.33 


0 


ATOM 


1896 


N 


TYR B 125 


16. 657 


28. 088 


48. 359 


1. 00 23. 13 


N 


ATOM 


1897 


CA 


TYR B 


125 


15. 259 


27. 704 


48. 475 


1.00 24.00 


C 


ATOM 


1898 


CB 


TYR B 


125 


14. 801 


27. 806 


49. 934 


1.00 25.22 


C 


ATOM 


1899 


CG 


TYR B 


125 


15. 077 


29. 124 


50. 607 


1.00 28.94 


c 


ATOM 


1900 


CDl 


TYR B 


125 


14.295 


30.247 


50.338 


1.00 31.58 


C 


ATOM 


1901 


CEl 


TYR B 


125 


14. 559 


31.469 


50. 950 


1.00 34.01 


c 


ATOM 


1902 


CZ 


TYR B 


125 


15. 616 


31. 568 


51. 836 


1. 00 34. 12 


C 


ATOM 


1903 


OH 


TYR B 


125 


15. 909 


32. 776 


52. 421 


1.00 38.52 


0 


ATOM 


1904 


CE2 TYR B 


125 


16.404 


30.462 


52. 123 


1.00 34.39 


c 


ATOM 


1905 


CD2 TYR B 


125 


16. 131 


29. 252 


51. 508 


1.00 30.83 


c 
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5 



ATOM 


1906 


C 


TYR B 


125 


14. 253 


28. 380 


47. 551 


1.00 24.08 


C 


ATOM 


1907 


0 


TYR B 


125 


13. 123 


27. 909 


47.424 


1. 00 22. 03 


0 


ATOM 


1908 


N 


ASP B 


126 


14. 652 


29.468 


46. 900 


1. 00 23. 69 


N 


ATOM 


1909 


CA 


ASP B 


126 


13. 753 


30. 150 


45. 976 


1. 00 24. 21 


C 


ATOM 


1910 


CB 


ASP B 


126 


13. 891 


31. 668 


46. 068 


1. 00 25. 29 


C 


ATOM 


1911 


CG 


ASP B 


126 


13. 295 


32. 230 


47. 316 


1. 00 26. 34 


C 


ATOM 


1912 


ODl 


ASP B 


126 


12. 139 


31. 869 


47. 625 


1.00 29.25 


0 


ATOM 


1913 


0D2 ASP B 


126 


13. 985 


33. 038 


47. 974 


1. 00 27. 99 


0 


ATOM 


1914 


C 


ASP B 


126 


14. 072 


29.764 


44. 554 


1. 00 25. 46 


C 


ATOM 


1915 


0 


ASP B 


126 


13. 380 


30. 180 


43. 624 


1. 00 26. 59 


0 


ATOM 


1916 


N 


GLU B 


127 


15. 124 


28. 983 


44. 365 


1. 00 24. 21 


N 


ATOM 


1917 


CA 


GLU B 


127 


15. 502 


28. 628 


43. Oil 


1. 00 25. 61 


C 


ATOM 


1918 


CB 


GLU B 


127 


16. 654 


29. 531 


42. 536 


1. 00 25. 52 


C 


ATOM 


1919 


CG 


GLU B 


127 


16. 297 


31. 019 


42. 467 


1.00 32.98 


C 


ATOM 


1920 


CD 


GLU B 


127 


17. 396 


31, 871 


41. 838 


1. 00 39. 11 


C 


ATOM 


1921 


OEl 


GLU B 


127 


17. 852 


31. 547 


40. 719 


1. 00 41. 53 


0 


ATOM 


1922 


0E2 GLU B 


127 


17. 799 


32. 875 


42. 459 


1. 00 44. 56 


0 


ATOM 


1923 


C 


GLU B 


127 


15. 870 


27. 184 


42. 745 


1. 00 23, 89 


C 


ATOM 


1924 


0 


GLU B 


127 


15. 350 


26. 594 


41. 805 


1.00 23.89 


0 


ATOM 


1925 


N 


TYR B 


128 


16. 751 


26. 603 


43. 554 


1. 00 23. 39 


N 


ATOM 


1926 


CA 


TYR B 


128 


17. 169 


25. 240 


43. 274 


1.00 22.92 


C 


ATOM 


1927 


CB 


TYR B 


128 


18. 173 


25. 266 


42. 126 


1.00 21.87 


C 


ATOM 


1928 


CG 


TYR B 


128 


19. 509 


25. 847 


42. 552 


1. 00 24. 09 


C 


ATOM 


1929 


CDl 


TYR B 


128 


20. 464 


25. 047 


43. 182 


1. 00 22. 01 


c 


ATOM 


1930 


CEl 


TYR B 


128 


21.647 


25. 578 


43. 659 


1. 00 24. 98 


c 


. ATOM 


1931 


CZ 


TYR B 


128 


21. 900 


26. 927 


43. 511 


1.00 26.66 


c 


ATOM 


1932 


OH 


TYR B 


128 


23. 079 


27. 431 


43. 998 


1. 00 30. 76 


0 


ATOM 


1933 


CE2 TYR B 


128 


20. 979 


27. 755 


42. 885 


1. 00 29. 10 


c 


ATOM 


1934 


CD2 TYR B 


128 


19. 785 


27. 210 


42. 405 


1. 00 23. 51 


c 
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AKM 1935 C TYR B 128 17. 790 24. 506 44. 452 1. 00 22. 50 C 

ATOM 1936 0 TYR B 128 18. 143 25. 101 45. 464 1. 00 23. 17 0 

ATOM 1937 N ALA B 129 17. 939 23. 196 44. 280 1. 00 23. 06 N 

ATOM 1938 CA ALA B 129 18. 523 22. 326 45. 281 1. 00 22. 00 C 

5 ATOM 1939 CB ALA B 129 17. 429 21. 691 46. 143 1. 00 22. 73 C 

ATOM 1940 C ALA B 129 19. 300 21. 251 44. 546 1. 00 23. 97 C 

ATOM 1941 0 ALA B 129 18. 751 20. 543 43. 704 1. 00 23. 33 0 

ATOM 1942 N LEU B 130 20. 588 21. 154 44. 858 1. 00 23. 49 N 

ATOM 1943 CA LEU B 130 21. 465 20. 166 44. 250 1. 00 24. 77 C 

10 ATOM 1944 CB LEU B 130 22, 806 20. 807 43. 893 1. 00 24. 15 C 

ATOM 1945 CG LEU B 130 23. 789 19. 994 43. 047 1. 00 30. 51 C 

ATOM 1946 CDl LEU B 130 23. 151 19. 653 41. 706 1. 00 30. 79 C 

ATOM 1947 CD2 LEU B 130 25. 075 20. 800 42. 840 1. 00 28. 10 C 

ATOM 1948 C LEU B 130 21. 670 19. 060 45. 276 1. 00 24. 21 C 

15 ATOM 1949 0 LEU B 130 22. 287 19. 285 46. 322 1. 00 25. 91 0 

ATOM 1950 N LEU B 131 21. 142 17. 873 44. 982 1. 00 24. 62 N 

ATOM 1951 CA LEU B 131 21. 259 16. 741 45. 894 1. 00 24. 99 C 

ATOM 1952 CB LEU B 131 19. 907 16. 062 46. 097 1. 00 23. 32 C 

ATOM 1953 CG LEU B 131 18. 654 16. 817 46. 533 1. 00 27. 65 C 

20 ATOM 1954 CDl LEU B 131 17. 598 15. 779 46. 854 1. 00 27. 12 C 

ATOM 1955 CD2 LEU B 131 18. 909 17. 681 47. 747 1. 00 24. 33 C 

ATOM 1956 C LEU B 131 22. 238 15. 681 45. 406 1. 00 26. 69 C 

ATOM 1957 0 LEU B 131 22. 398 15. 454 44. 199 1. 00 27. 32 0 

ATOM 1958 N PHE B 132 22. 894 15. 035 46. 362 1. 00 26. 02 N 

25 ATOM 1959 CA PHE B 132 23. 820 13. 969 46. 052 1. 00 26. 25 C 

ATOM 1960 CB PHE B 132 25. 237 14. 305 46. 493 1. 00 26. 48 C 

ATOM 1961 CG PHE B 132 26. 221 13. 193 46. 239 1. 00 30. 21 C 

ATOM 1962 CDl PHE B 132 26. 596 12. 860 44. 933 1. 00 33. 16 C 

ATOM 1963 CEl PHE B 132 27. 476 11. 805 44. 686 1. 00 34. 30 C 



wo 2004/056992 PCT/JP2003/016233 

93 



5 



10 



15 



20 



25 



ATOM 


1964 


CZ 


PHE B 132 


27. 992 


11. 071 


45. 751 


1. 00 34. 39 


C 


ATOM 


1965 


CE2 


PHE B 132 


27. 629 


11. 392 


47. 057 


1. 00 36. 12 


C 


ATOM 


1966 


CD2 


PHE B 132 


26. 746 


12. 452 


47. 296 


1. 00 32. 16 


C 


ATOM 


1967 


C 


PHE B 132 


23. 345 


12. 750 


46. 807 


1. 00 26. 32 


C 


ATOM 


1968 


0 


PHE B 132 


23. 065 


12. 816 


48. 001 


1. 00 27. 04 


0 


ATOM 


1969 


N 


SER B 133 


23. 231 


11.640 


46. 099 


1. 00 27. 21 


N 


ATOM 


1970 


CA 


SER B 133 


22. 802 


10. 401 


46. 714 


1. 00 30. 77 


C 


ATOM 


1971 


CB 


SER B 133 


21.440 


9. 993 


46. 170 


1.00 30.65 


C 


ATOM 


1972 


OG 


SER B 133 


21. 074 


8. 721 


46. 675 


1.00 36.04 


0 


ATOM 


1973 


C 


SER B 133 


23. 820 


9.294 


46.446 


1.00 32.06 


C 


ATOM 


1974 


0 


SER B 133 


24. 303 


9. 123 


45. 326 


1.00 32.43 


0 


ATOM 


1975 


N 


ARG B 134 


24. 169 


8. 559 


47. 487 


1. 00 33. 25 


N 


ATOM 


1976 


CA 


ARG B 134 


25. 104 


7.465 


47. 334 


1.00 35.64 


c 


ATOM 


1977 


CB 


ARG B 134 


26.446 


7. 788 


48. 007 


1.00 34.49 


c 


ATOM 


1978 


CG 


ARG B 134 


26. 345 


8. 228 


49. 450 


1. 00 37. 30 


c 


ATOM 


1979 


CD 


ARG B 134 


27. 377 


9. 305 


49. 764 


1.00 38.87 


c 


ATOM 


1980 


NE 


ARG 6 134 


27. 331 


9. 725 


51. 162 


1.00 39.78 


N 


ATOM 


1981 


CZ 


ARG B 134 


27. 740 


8. 970 


52. 176 


1.00 39.69 


c 


ATOM 


1982 


NHl 


ARG B 134 


28. 229 


7. 757 


51. 945 


1. 00 42. 68 


N 


ATOM 


1983 


NH2 ARG B 134 


27. 659 


9. 418 


53. 420 


1.00 36.98 


N 


ATOM 


1984 


C 


ARG 6 134 


24. 479 


6.221 


47. 930 


1.00 36.40 


C 


ATOM 


1985 


0 


ARG B 134 


23. 870 


6. 268 


49. 002 


1. 00 35. 15 


0 


ATOM 


1986 


N 


GLY B 135 


24. 603 


5. 119 


47. 198 


1. 00 38. 19 


N 


ATOM 


1987 


CA 


GLY B 135 


24. 066 


3.846 


47. 642 


1. 00 41. 62 


C 


ATOM 


1988 


C 


GLY B 135 


25.098 


2.763 


47. 406 


1. 00 44. 13 


C 


ATOM 


1989 


0 


. GLY B 135 


26. 115 


2.998 


46. 753 


1. 00 42. 97 


0 


ATOM 


1990 


N 


THR B 136 


24. 844 


1. 571 


47. 931 


1.00 47.49 


N 


ATOM 


1991 


CA 


THR B 136 


25. 777 


0.471 


47. 764 


1. 00 50. 61 


C 


ATOM 


1992 


CB 


THR B 136 


27. 029 


0. 670 


48. 632 


1.00 51.09 


C 
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10 



15 



20 



25 



ATOM 


1993 


OGl 


TOR B 


136 


27. 838 


-0. 514 


48. 580 


1.00 52.66 


0 


ATOM 


1994 


CG2 THR B 


136 


26. 635 


0. 975 


50. 071 


1. 00 


52. 23 


C 


ATOM 


1995 


C 


THR B 


136 


25. 148 


-0. 858 


48. 131 


1. 00 


52.28 


c 


ATOM 


1996 


0 


THR B 


136 


24. 947 


-1. 158 


49. 306 


1.00 


52. 60 


0 


ATOM 


1997 


N 


LYS B 


137 


24. 830 


-1. 651 


47. 114 


1.00 


53.62 


N 


ATOM 


1998 


CA 


LYS B 


137 


24. 238 


-2. 964 


47. 327 


1. 00 


54.93 


c 


ATOM 


1999 


CB 


LYS B 


137 


23. 811 


-3. 563 


45. 986 


1.00 


55. 60 


c 


ATOM 


2000 


CG 


LYS B 


137 


22. 315 


-3. 750 


45. 819 


1.00 


56. 78 


C 


ATOM 


2001 


CD 


LYS B 


137 


21. 977 


-4. 167 


44.384 


1.00 


58. 70 


c 


ATOM 


2002 


CE 


LYS B 


137 


22. 698 


-5. 457 


43. 978 


1.00 


58.92 


c 


ATOM 


2003 


NZ 


LYS B 


137 


22. 598 


-5. 762 


42. 517 


1. 00 


58. 82 


N 


ATOM 


2004 


C 


LYS B 


137 


25. 245 


-3. 890 


48. 007 


1.00 


55. 28 


C 


ATOM 


2005 


0 


LYS B 


137 


24. 880 


-4. 940 


48. 531 


1.00 


55. 22 


0 


ATOM 


2006 


N 


GLY B 


138 


26. 515 


-3. 490 


47. 978 


1. 00 


55. 65 


N 


ATOM 


2007 


CA 


GLY B 


138 


27. 573 


-4. 277 


48. 584 


1. 00 


55. 72 


C 


ATOM 


2008 


C 


GLY B 


138 


28. 934 


-3. 779 


48. 145 


1.00 


55. 93 


C 


ATOM 


2009 


0 


GLY B 


138 


29. 019 


-2. 852 


47. 334 


1. 00 


55. 96 


0 


ATOM 


2010 


N 


PRO B 


139 


30. 021 


-4. 374 


48. 662 


1.00 


55. 62 


N 


ATOM 


2011 


CA 


PRO B 


139 


31. 381 


-3. 969 


48. 309 


1.00 55.42 


C 


ATOM 


2012 


CB 


PRO B 


139 


32. 250 


-4. 922 


49. 125 


1.00 


55. 83 


C 


ATOM 


2013 


CG 


PRO B 


139 


31. 413 


-5. 209 


50. 321 


1. 00 


55.60 


c 


ATOM 


2014 


CD 


PRO B 


139 


30. 048 


-5. 415 


49. 701 


1.00 


55. 87 


c 


ATOM 


2015 


C 


PRO B 


139 


31. 682 


-4. 044 


46. 819 


1.00 


54. 93 


c 


ATOM 


2016 


0 


PRO B 


139 


32. 059 


-5. 092 


46. 298 


1.00 


56. 18 


0 


ATOM 


2017 


N 


GLY B 


140 


31. 505 


-2. 920 


46. 134 


1.00 53.90 


N 


ATOM 


2018 


CA 


GLY B 


140 


31. 783 


-2. 864 


44. 705 


1.00 52.20 


c 


ATOM 


2019 


C 


GLY B 


140 


30. 527 


-2. 585 


43. 913 


1.00 51.21 


c 


ATOM 


2020 


0 


GLY B 


140 


30. 576 


-2. 319 


42. 713 


1.00 


51. 38 


0 


ATOM 


2021 


N 


GLN B 


141 


29. 396 


-2. 665 


44.603 


1. 00 49. 60 


N 
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ATOM 2022 CA GLN 

ATOM 2023 CB GIN 

ATOM 2024 CG GLN 

ATOM 2025 CD GLN 

5 ATOM 2026 OEl GLN 

ATOM 2027 NE2 GLN 

ATOM 2028 C GLN 

ATOM 2029 0 GLN 

ATOM 2030 N ASN 

10 ATOM 2031 CA ASN 

ATOM 2032 CB ASN 

ATOM 2033 CG ASN 

ATOM 2034 ODl ASN 

ATOM 2035 ND2 ASN 

15 ATOM 2036 C ASN 

ATOM 2037 0 ASN 

ATOM 2038 N PHE 

ATOM 2039 CA PHE 

ATOM 2040 CB PHE 

20 ATOM 2041 CG PHE 

ATOM 2042 CD! PHE 

ATOM 2043 CEl PHE 

ATOM 2044 CZ PHE 

ATOM 2045 CE2 PHE 

25 ATOM 2046 CD2 PHE 

ATOM 2047 C PHE 

ATOM 2048 0 PHE 

ATOM 2049 N ARG 

ATOM 2050 CA ARG 



95 

B 141 28. 103 -2. 413 

B 141 27.085 -3.474 

B 141 27.328 -4.884 

B 141 26.237 -5.858 

B 141 26. 126 -6. 201 

B 141 25.422 -6.296 

B 141 27.622 -1.030 

B 141 26.440 -0.827 

B 142 28.557 -0.086 

B 142 28.275 1.284 

B 142 29.542 1.943 

B 142 30.593 0.932 

B 142 30. 373 0. 115 

B 142 31.745 0.978 

B 142 27. 778 2. 110 

B 142 28.372 2.092 

B 143 26.689 2.837 

B 143 26.172 3.688 

B 143 24.855 3.120 

B 143 23.646 3.464 

B 143 23. 104 4. 743 

B 143 21.971 5.063 

B 143 21.363 4.097 

B 143 21.893 2.813 

B 143 23.029 2.503 

B 143 25.991 5. 110 

B 143 25. 731 5. 308 

B 144 26.143 6.090 

B 144 26.013 7.494 



43. 994 


1. 00 47. 90 


C 


44.431 


1. 00 47. 88 


C 


43. 913 


1. 00 46. 95 


C 


44. 349 


1. 00 45. 80 


C 


45. 522 


1. 00 46. 77 


0 


43. 401 


1. 00 44. 27 


N 


44. 429 


1. 00 46. 82 


C 


44. 695 


1. 00 45. 66 


0 


44.493 


1. 00 45. 91 


N 


44. 906 


1.00 44.46 


C 


45.455 


1. 00 44. 95 


C 


45. 861 


1.00 46.96 


C 


46. 759 


1.00 51.35 


0 


45. 197 


1. 00 47. 04 


N 


43. 740 


1. 00 43. 18 


C 


.42. 669 


1. 00 42. 88 


0 


43. 943 


1. 00 40. 49 


N 


42. 885 


1. 00 39. 21 


C 


42. 335 


1. 00 39. 22 


C 


43. 147 


1. 00 41. 52 


C 


43. 097 


1. 00 43. 86 


C 


43. 823 


1. 00 46. 05 


C 


44.612 


1. 00 47. 94 


C 


44. 673 


1. 00 44. 88 


C 


43, 940 


1. 00 43. 37 


c 


43. 420 


1. 00 37. 46 


c 


44.607 


1. 00 35. 21 


0 


42. 537 


1.00 35.85 


N 


42. 902 


1. 00 35. 66 


c 
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ATOM 


2051 


CB 


ARG B 


144 


27. 356 


8. 201 


42. 737 


1. 00 


37. 36 


C 


ATOM 


2052 


CG 


ARG B 


144 


28. 516 


7. 552 


43. 461 


1. 00 


40. 81 


C 


ATOM 


2053 


CD 


ARG B 


144 


29. 802 


8. 273 


43. 113 


1. 00 


47. 72 


C 


ATOM 


2054 


NE 


ARG B 


144 


30. 956 


7. 704 


43. 796 


1.00 


52. 59 


N 


ATOM 


2055 


CZ 


ARG B 


144 


32. 207 


8. 103 


43. 596 


1.00 


56.44 


C 


ATOM 


2056 


NHl ARG B 


144 


32. 461 


9. 076 


42. 732 


1.00 


59.03 


N 


ATOM 


2057 


NH2 


ARG B 


144 


33. 202 


7. 525 


44. 254 


1.00 


58.04 


N 


ATOM 


2058 


C 


ARG B 


144 


24. 985 


8. 207 


42. 025 


1.00 


34.31 


C 


ATOM 


2059 


0 


ARG B 


144 


24. 860 


7.913 


. 40. 835 


1. 00 


32. 59 


0 


ATOM 


2060 


N 


MET B 


145 


24. 260 


9. 157 


42. 605 


1. 00 


32. 17 


N 


ATOM 


2061 


CA 


MET B 


145 


23. 270 


9. 900 


41. 842 


1. 00 


31.38 


C 


ATOM 


2062 


CB 


MET B 


145 


21. 907 


9. 224 


41. 957 


1.00 


32.20 


C 


ATOM 


2063 


CG 


MET B 


145 


20. 805 


10. 000 


41. 282 


1.00 


36. 58 


C 


ATOM 


2064 


SD 


MET B 


145 


19. 260 


9. 102 


41. 257 


1. 00 


41.13 


s 


ATOM 


2065 


CE 


MET B 


145 


18. 612 


9.475 


42.864 


1.00 


39.42 


c 


ATOM 


2066 


C 


MET B 


145 


23. 146 


11. 371 


42. 239 


1.00 


30. 58 


c 


ATOM 


2067 


0 


MET B 


145 


22. 959 


11. 707 


43. 413 


1.00 


29. 84 


0 


ATOM 


2068 


N 


ALA B 


146 


23. 261 


12. 241 


41. 241 


1.00 


28.92 


N 


ATOM 


2069 


CA 


ALA B 


146 


23. 136 


13. 681 


41. 429 


1. 00 


26. 73 


C 


ATOM 


2070 


CB 


ALA B 


146 


24. 231 


14. 409 


40. 666 


1. 00 


26. 72 


C 


ATOM 


2071 


C 


ALA B 


146 


21. 765 


14. 101 


40. 904 


1.00 


26. 22 


C 


ATOM 


2072 


0 


ALA B 


146 


21. 378 


13. 743 


39. 792 


1.00 


25. 15 


0 


ATOM 


2073 


N 


THR B 


147 


21. 034 


14. 858 


41. 712 


1.00 


26.04 


N 


ATOM 


2074 


CA 


THR B 


147 


19. 707 


15. 320 


41. 335 


1. 00 


24. 43 


C 


ATOM 


2075 


CB 


THR B 


147 


18. 635 


14. 690 


42. 225 


1. 00 


24.48 


C 


ATOM 


2076 


OGl 


THR B 


147 


18. 895 


13. 287 


42. 346 


1.00 


28. 38 


0 


ATOM 


2077 


CG2 THR B 


147 


17. 255 


14. 891 


41. 617 


1. 00 


24.67 


C 


ATOM 


2078 


C 


THR B 


147 


19. 606 


16. 837 


41.464 


1. 00 


23. 63 


c 


ATOM 


2079 


0 


THR B 


147 


20.044 


17. 422 


42. 462 


1. 00 


22.67 


0 
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ATOM 


2080 


N 


LEU B 


148 


19. 033 


17. 472 


40.448 


1. 00 22. 08 


N 


ATOM 


2081 


CA 


LEU B 


148 


18. 861 


18. 919 


40. 465 


1. 00 21. 25 


C 


ATOM 


2082 


CB 


LEU B 


148 


19. 545 


19. 556 


39. 255 


1. 00 22. 23 


C 


ATOM 


2083 


CG 


LEU B 


148 


19. 335 


21. 066 


39. 029 


1. 00 23. 35 


C 


ATOM 


2084 


CDl 


LEU B 


148 


19. 992 


21. 874 


40. 123 


1. 00 24. 17 


C 


ATOM 


2085 


CD2 


LEU B 


148 


19. 920 


21. 453 


37. 696 


1. 00 25. 57 


c 


ATOM 


2086 


C 


LEU B 


148 


17. 383 


19. 275 


40. 467 


1. 00 20. 22 


c 


ATOM 


2087 


0 


LEU B 


148 


16. 664 


18. 997 


39. 510 


1.00 19.83 


0 


ATOM 


2088 


N 


TYR B 


149 


16. 937 


19. 865 


41. 567 


1. 00 20. 43 


N 


ATOM 


2089 


CA 


TYR B 


149 


15, 552 


20. 297 


41. 715 


1. 00 21. 42 


C 


ATOM 


2090 


CB 


TYR B 


149 


15. 058 


20. 016 


43. 132 


1. 00 22. 01 


C 


ATOM 


2091 


CG 


TYR B 


149 


14. 633 


18. 591 


43. 344 


1. 00 23. 22 


C 


ATOM 


2092 


CDl 


TYR B 


149 


13. 435 


18. 123 


42. 820 


1. 00 27. 87 


c 


ATOM 


2093 


CEl 


TYR B 


149 


13. 022 


16. 814 


43. 019 


1. 00 29. 19 


c 


ATOM 


2094 


CZ 


TYR B 


149 


13. 815 


15. 955 


43. 746 


1. 00 30. 82 


c 


ATOM 


2095 


OH 


TYR B 


149 


13. 394 


14. 659 


43. 937 


1. 00 37. 77 


0 


ATOM 


2096 


CE2 


TYR B 


149 


15. 020 


16. 390 


44.277 


1. 00 30. 92 


c 


ATOM 


2097 


CD2 


TYR B 


149 


15. 423 


17. 705 


44.075 


1. 00 27. 50 


c 


ATOM 


2098 


C 


TYR B 


149 


15. 482 


21. 789 


41. 434 


1. 00 21. 29 


c 


ATOM 


2099 


0 


TYR B 


149 


16. 435 


22. 530 


41. 707 


1. 00 20. 13 


0 


ATOM 


2100 


N 


SER B 


150 


14. 350 


22. 223 


40. 895 


1.00 21.81 


N 


ATOM 


2101 


CA 


SER B 


150 


14. 144 


23. 623 


40.557 


1.00 22.08 


c 


ATOM 


2102 


CB 


SER B 


150 


14. 355 


23. 807 


39. 050 


1. 00 23. 22 


c 


ATOM 


2103 


OG 


SER B 


150 


14. 148 


25. 147 


38. 655 


1. 00 20. 11 


0 


ATOM 


2104 


C 


SER B 


150 


12. 745 


24. 116 


40. 946 


1. 00 22. 46 


c 


ATOM 


2105 


0 


SER B 


150 


11. 767 


23. 378 


40. 830 


1.00 20.73 


0 


ATOM 


2106 


N 


ARG B 


151 


12. 659 


25. 360 


41. 411 


1. 00 22. 10 


N 


ATOM 


2107 


CA 


ARG B 


151 


11. 373 


25. 934 


41. 777 


1.00 22.76 


C 


ATOM 


2108 


CB 


ARG B 


151 


11. 561 


27. 252 


42. 541 


1.00 20.89 


c 
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ATOM 2109 CG ARC B 151 12. 009 27. 087 43. 994 1. 00 19. 59 C 

ATOM 2110 CD ARG B 151 10. 946 26. 397 44. 861 1. 00 14. 05 C 

ATOM 2111 NE ARG B 151 11. 344 26. 371 46. 270 1. 00 16. 55 N 

ATOM 2112 CZ ARG B 151 10. 649 25. 800 47. 250 1. 00 17. 56 C 

5 JCrOM 2113 NHl ARG B 151 9. 501 25. 182 46. 998 1. 00 18. 38 N 

ATOM 2114 NH2 ARG B 151 11. 096 25. 867 48. 496 1. 00 16. 44 N 

ATOM 2115 C ARG B 151 10.573 26.184 40.497 1.00 25.21 C 

ATOM 2116 0 ARG B 151 9. 351 26. 262 40. 524 1. 00 25. 14 0 

ATOM 2117 N THR B 152 11. 275 26. 294 39. 373 1. 00 26. 93 N 

10 ATOM 2118 CA THR B 152 10. 635 26. 539 38. 086 1. 00 29. 69 C 

ATOM 2119 CB THR B 152 11. 167 27. 824 37. 451 1. 00 29. 18 C 

ATOM 2120 OGl THR B 152 12. 569 27. 667 37. 190 1. 00 32. 70 0 

ATOM 2121 CG2 THR B 152 10. 956 29. 007 38. 377 1. 00 30. 82 C 

ATOM 2122 C THR B 152 10. 922 25. 403 37. 116 1. 00 31. 23 C 

15 ATOM 2123 0 THR B 152 11. 878 24. 645 37. 293 1. 00 31. 69 0 

ATOM 2124 N GLN B 153 10. 101 25. 300 36. 080 1. 00 32. 65 N 

ATOM 2125 CA GLN B 153 10. 283 24. 264 35. 077 1. 00 35. 10 C 

ATOM 2126 CB GLN B 153 8. 985 24. 043 34. 322 1. 00 35. 06 C 

ATOM 2127 CG GLN B 153 7. 878 23. 553 35. 214 1. 00 36. 53 C 

20 ATOM 2128 CD GLN B 153 6. 621 23. 266 34. 447 1. 00 38. 81 C 

ATOM 2129 OEl GLN B 153 6. 607 22. 421 33. 560 1, 00 42. 69 0 

ATOM 2130 NE2 GLN B 153 5. 554 23. 970 34. 780 1. 00 37. 04 N 

ATOM 2131 C GLN B 153 11. 394 24. 614 34. 100 1. 00 36. 36 C 

ATOM 2132 0 GLN B 153 11. 876 23. 755 33. 368 1. 00 37. 01 0 

25 ATOM 2133 N THR B 154 11. 802 25. 877 34. 100 1. 00 38. 47 N 

ATOM 2134 CA THR B 154 12. 862 26. 341 33. 217 1. 00 .40. 05 C 

ATOM 2135 CB THR B 154 12. 584 27. 772 32. 722 1. 00 40. 61 C 

ATOM 2136 OGl THR B 154 11. 270 27. 831 32. 153 1. 00 42. 12 0 

ATOM 2137 CG2 THR B 154 13. 605 28. 183 31. 668 1. 00 40. 94 C 
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ATOM 2138 C THR B 154 14. 169 26. 333 33. 992 1. 00 40. 87 C 

ATOM 2139 0 THR B 154 14. 198 26. 665 35. 180 1- 00 42. 00 0 

ATOM 2140 N LEU B 155 15. 249 25. 956 33. 319 1. 00 40. 55 N 

ATOM 2141 CA LEU B 155 16, 554 25. 888 33. 961 1. 00 41. 78 C 

5 ATOM 2142 CB LEU B 155 17. 058 24. 441 33. 923 1. 00 41. 27 C 

ATOM 2143 CG LEU B 155 17. 825 23. 880 35. 120 1. 00 41. 78 C 

ATOM 2144 CDl LEU B 155 16. 977 23. 974 36. 390 1. 00 36. 65 C 

ATOM 2145 CD2 LEU B 155 18. 186 22. 432 34. 828 1. 00 40. 61 C 

ATOM 2146 C LEU B 155 17. 556 26. 810 33. 266 1. 00 42. 44 C 

10 ATOM 2147 0 LEU B 155 17. 723 26. 751 32. 045 1. 00 42. 40 0 

ATOM 2148 N LYS B 156 18. 214 27. 667 34. 041 1. 00 42. 99 N 

ATOM 2149 CA LYS B 156 19. 206 28. 580 33. 485 1. 00 43. 59 C 

ATOM 2150 CB LYS B 156 19. 458 29. 743 34. 449 1. 00 43. 63 C 

ATOM 2151 CG LYS B 156 18, 268 30. 680 34. 561 1. 00 45. 43 C 

15 ATOM 2152 CD LYS B 156 18. 510 31. 823 35. 528 1. 00 45. 63 C 

ATOM 2153 CE LYS B 156 17. 297 32. 749 35. 567 1. 00 47. 26 C 

ATOM 2154 NZ LYS B 156 17. 407 33. 814 36. 609 1. 00 47. 89 N 

ATOM 2155 C LYS B 156 20. 509 27. 836 33. 203 1. 00 43. 26 C 

ATOM 2156 0 LYS B 156 20. 967 27. 032 34. 012 1. 00 41. 69 0 

20 ATOM 2157 N ASP B 157 21. 098 28. 110 32. 045 1. 00 44. 05 N 

ATOM 2158 CA ASP B 157 22. 340 27. 463 31. 637 1. 00 44. 05 C 

ATOM 2159 CB ASP B 157 22. 901 28. 163 30. 402 1. 00 45. 56 C 

ATOM 2160 CG ASP B 157 22. 056 27. 924 29. 172 1. 00 46. 47 C 

ATOM 2161 ODl ASP B 157 20. 830 28. 140 29. 243 1. 00 49. 10 0 

25 ATOM 2162 0D2 ASP B 157 22. 619 27. 521 28. 134 1. 00 50. 45 0 

ATOM 2163 C ASP B 157 23. 403 27. 410 32. 732 1. 00 43. 87 . C 

ATOM 2164 0 ASP B 157 24. 088 26. 396 32. 891 1. 00 43. 50 0 

ATOM 2165 N GLU B 158 23. 548 28. 492 33. 487 1. 00 43. 29 N 

ATOM 2166 CA GLU B 158 24. 536 28. 512 34. 555 1. 00 42. 24 C 
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ATOM 2167 CB GLU B 158 

ATOM 2168 CG GLU B 158 

ATOM 2169 CD GLU B 158 

ATOM 2170 OEl GLU B 158 

ATOM 2171 0E2 GUI B 158 

ATOM 2172 C GLU B 158 

ATOM 2173 0 GLU B 158 

ATOM 2174 N • LEU B 159 

ATOM 2175 CA LEU B 159 

ATOM 2176 CB LEU B 159 

ATOM 2177 CG LEU B 159 

ATOM 2178 CDl LEU B 159 



ATOM 


2179 


CD2 LEU B 159 


ATOM 


2180 


C 


LEU B 159 


ATOM 


2181 


0 


LEU B 159 


ATOM 


2182 


N 


LYS B 160 


ATOM 


2183 


CA 


LYS B 160 


ATOM 


2184 


CB 


LYS B 160 


ATOM 


2185 


CG 


LYS B 160 


ATOM 


2186 


CD 


LYS B 160 


ATOM 


2187 


CE 


LYS B 160 


ATOM 


2188 


NZ 


LYS B 160 


ATOM 


2189 


C 


LYS B 160 


ATOM 


2190 


0 


LYS B 160 


ATOM 


2191 


N 


GLU B 161 


ATOM 


2192 


CA 


GLU B 161 


ATOM 


2193 


CB 


GLU B 161 


ATOM 


2194 


CG 


GLU B 161 


ATOM 


2195 


CD 


GLU B 161 
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24. 580 29. 895 35. 211 1. 00 43. 13 
23. 234 30. 592 35. 298 1. 00 45. 98 

23. 329 32. 071 34. 947 1. 00 48. 36 
24. 183 32. 773 35. 533 1. 00 48. 34 
22. 545 32. 529 34. 085 1. 00 49. 65 

24. 222 27. 432 35. 581 1. 00 40. 64 
25. 115 26. 915 36. 250 1. 00 39. 52 
22. 945 27. 080 35. 681 1. 00 39. 39 
22. 494 26. 051 36. 613 1. 00 37. 85 
20. 995 26. 202 36. 847 1. 00 38. 48 
20. 420 25. 783 38. 196 1. 00 38. 76 
21.193 26.457 39.314 1.00 39.56 
18. 948 26. 167 38. 248 1. 00 38. 13 
22. 806 24. 687 36. 005 1. 00 37. 07 
23. 174 23. 742 36. 703 1. 00 36. 52 
22. 661 24. 591 34. 690 1. 00 36. 16 
22. 968 23. 358 33. 992 1. 00 35. 31 
22.590 23.471 32.517 1.00 36.22 
21.096 23.433 32.231 1.00 37.33 
20. 848 23. 347 30. 727 1. 00 38. 65 
19. 369 23. 283 30. 398 1. 00 40. 87 
19. 138 23. 283 28. 921 1. 00 44. 32 
24. 465 23. 068 34. 113 1. 00 34. 93 

24. 875 21. 920 34. 311 1. 00 34. 72 

25. 278 24. 115 33. 999 1. 00 33. 85 

26. 730 23. 981 34. 089 1. 00 33. 69 
27.388 25.316 33.729 1.00 34.67 
27.208 25.686 32.260 1.00 36.90 

27. 516 27. 143 31. 964 1. 00 44. 37 
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ATOM 


2196 


OEl 


GLU B 161 


him 


2197 


0E2 


GUI B 161 


ATOM 


2198 


C 


GLU B 161 


ATOM 


2199 


0 


GLU B 161 


ATOM 


-2200 


N 


LYS B 162 


ATOM 


2201 


CA 


LYS B 162 


ATOM 


2202 


CB 


LYS B 162 


ATOM 


2203 


CG 


LYS B 162 


ATOM 


2204 


CD 


LYS B 162 


ATOM 


2205 


CE 


LYS B 162 


ATOM 


2206 


NZ 


LYS B 162 


ATOM 


2207 


C 


LYS B 162 


ATOM 


2208 


0 


LYS B 162 


ATOM 


2209 


N 


PHE B 163 


ATOM 


2210 


CA 


PHE B 163 


ATOM 


2211 


CB 


PHE B 163 


ATOM 


2212 


CG 


PHE B 163 



ATOM 2213 CDl PHE B 163 

ATOM 2214 CEl PHE B 163 

ATOM 2215 CZ PHE B 163 

ATOM 2216 CE2 PHE B 163 

ATOM 2217 CD2 PHE B 163 

ATOM 2218 C PHE B 163 

ATOM 2219 0 PHE B 163 

ATOM 2220 N THR B 164 

ATOM 2221 CA THR B 164 

ATOM 2222 CB THR B 164 

ATOM 2223 OGl THR B 164 

ATOM 2224 CG2 THR B 164 
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28. 518 27. 668 32. 504 1. 00 44. 62 
26. 759 27. 761 31. 179 1. 00 45. 41 
27. 163 23, 522 35. 478 1. 00 32. 63 
28. 034 22. 658 35. 623 1. 00 32. 33 
26. 542 24. 088 36. 503 1. 00 32. 15 
26. 868 23. 700 37. 862 1. 00 31. 19 
26. 037 24. 515 38. 858 1. 00 32. 11 

26. 316 24. 191 40. 317 1. 00 30. 24 
25. 256 24. 803 41. 226 1. 00 29. 84 
25. 296 26. 322 41. 201 1. 00 28. 84 
26. 579 26. 847 41. 743 1. 00 28. 90 
26. 595 22. 209 38. 044 1. 00 29. 86 

27. 412 21. 490 38. 612 1. 00 30. 46 
25. 450 21. 751 37. 546 1. 00 29. 69 

25. 054 20. 346 37. 655 1. 00 29. 00 
23. 648 20. 157 37. 071 1. 00 28. 39 
23. 074 18. 795 37. 301 1. 00 26. 32 
22.834 18.337 38.587 1.00 22.99 
22. 304 17. 077 38. 802 1. 00 22. 53 
22. 007 16. 256 37. 723 1. 00 21. 90 
22.239 16.698 36.440 1.00 25.70 
22.771 17.963 36.231 1.00 26.75 

26. 038 19. 432 36. 933 1. 00 29. 29 
26. 504 18. 434 37. 487 1. 00 30. 36 

26. 348 19. 772 35. 688 1. 00 30. 76 
27. 291 18. 981 34. 904 1. 00 31. 26 

27. 446 19. 556 33. 478 1. 00 30. 79 
26. 173 19. 540 32. 817 1. 00 32. 00 
28.432 18.716 32.664 1.00 33.63 
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ATOM 


2225 


C 


THR 


B 


164 


28. 657 


18. 958 


35. 595 


1. 


00 


30.45 


C 


ATOM 


2226 


0 


THR 


B 


164 


29. 313 


17. 915 


35. 660 


1. 


00 


31.24 


0 


ATOM 


2227 


N 


THR 


B 


165 


29. 079 


20. 107 


36. 114 


1. 


00 


30.54 


N 


ATOM 


2228 


CA 


THR 


B 


165 


30. 359 


20. 202 


36. 811 


1. 


00 


31. 33 


C 


ATOM 


2229 




B 


165 


30.640 


21. 648 


37. 243 


1. 


00 


31. 71 


C 


ATOM 


2230 


OGl 


THR 


B 


165 


30. 720 


22. 475 


36. 078 


1. 


00 


32. 17 


0 


ATOM 


2231 


CG2 


THR 


B 


165 


31. 945 


21. 738 


38. 013 


1. 


00 


31.92 


C 


ATOM 


2232 


G 


THR 


B 


165 


30. 385 


19. 305 


38. 050 


1. 


00 


31. 31 


C 


ATOM 


2233 


0 


THR 


B 


165 


31. 304 


18. 499 


38. 228 


1. 


00 


30.04 


0 


ATOM 


2234 


N 


PHE 


B 


166 


29. 378 


19. 451 


38. 908 


1. 


00 


31.86 


N 


ATOM 


2235 


CA 


PHE 


B 


166 


29. 300 


18. 635 


40. Ill 


1. 


00 


32. 35 


C 


ATOM 


2236 


CB 


PHE 


B 


166 


28. 069 


19. 007 


40. 939 


1. 


00 


31. 30 


C 


ATOM 


2237 


CG 


PHE 


B 


166 


27. 861 


18. 121 


42. 138 


1. 


00 


34.42 


C 


ATOM 


2238 


CDl 


PHE 


B 


166 


28. 755 


18. 149 


43. 206 


1. 


00 


32. 31 


C 


ATOM 


2239 


CEl 


PHE 


B 


166 


28.580 


17. 302 


44. 303 


1. 


00 


28. 62 


C 


ATOM 


2240 


CZ 


PHE 


B 


166 


27. 505 


16. 420 


44. 337 


1. 


00 


29. 27 


C 


ATOM 


2241 


CE2 


PHE 


B 


166 


26. 610 


16. 386 


43. 281 


1. 


00 


34.35 


C 


ATOM 


2242 


CD2 


PHE 


B 


166 


26. 790 


17. 234 


42. 187 


1. 


00 


33. 74 


C 


ATOM 


2243 


C 


PHE 


B 


166 


29. 224 


17. 153 


39. 739 


1. 


00 


32.79 


C 


ATOM 


2244 


0 


PHE 


B 


166 


29. 836 


16. 304 


40. 398 


1. 


00 


34. 11 


0 


ATOM 


2245 


N 


SER 


B 


167 


28. 471 


16. 847 


38. 687 


1. 


00 


33. 75 


N 


ATOM 


2246 


CA 


SER 


B 


167 


28. 311 


15. 464 


38. 245 


1. 


00 


33. 72 


C 


ATOM 


2247 


CB 


SER 


B 


167 


27. 298 


15. 385 


37. 102 


1. 


00 


32. 77 


C 


ATOM 


2248 


OG 


SER 


B 


167 


26. 006 


15. 736 


37. 551 


1. 


00 


32.40 


0 


ATOM 


2249 


C 


SER 


B 


167 


29. 629 


14. 854 


37. 791 


1. 


00 


34.67 


C 


ATOM 


2250 


0 


SER 


B 


167 


29. 936 


13. 701 


38. 102 


1. 


00 


34.94 


0 


ATOM 


2251 


N 


LYS 


B 


168 


30. 404 


15. 630 


37. 048 


1. 


00 


35. 59 


N 


ATOM 


2252 


CA 


LYS 


B 


168 


31. 679 


15. 145 


36. 555 


1. 


00 


36. 93 


C 


ATOM 


2253 


CB 


LYS 


B 


168 


32. 221 


16. 099 


35. 488 


1. 


00 


37. 02 


C 
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ATOM 


2254 


CG 


LYS B 168 


ATOM 


2255 


CD 


LYS B 168 


ATOM 


2256 


CE 


LYS B 168 


ATOM 


2257 


NZ 


LYS B 168 


ATOM 


2258 


C 


LYS B 158 


ATOM 


2259 


0 


LYS B 168 


ATOM 


2260 


N 


ALA B 169 


ATOM 


2261 


CA 


ALA B 169 


ATOM 


2262 


CB 


ALA B 169 


ATOM 


2263 


C 


ALA B 169 


ATOM 


2264 


0 


ALA B 169 


ATOM 


2265 


N 


GLN B 170 


ATOM 


2266 


CA 


GLN B 170 


ATOM 


2267 


CB 


GLN B 170 


ATOM 


2268 


CG 


GLN B 170 


ATOM 


2269 


CD 


GLN B 170 


ATOM 


2270 


OEl GLN B 170 



ATOM 2271 NE2 GLN B 170 

ATOM 2272 C GLN B 170 

ATOM 2273 0 GLN B 170 

ATOM 2274 N GLY B 171 

ATOM 2275 CA GLY B 171 

ATOM 2276 C GLY B 171 

ATOM 2277 0 GLY B 171 

ATOM 2278 N LEU B 172 

ATOM 2279 CA LEU B 172 

ATOM 2280 CB LEU B 172 

ATOM 2281 CG LEU B 172 

ATOM 2282 GDI LEU B 172 
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31. 407 16. 084 34. 194 1. 00 38. 92 C 

31. 949 17. 072 33. 171 1. 00 39. 84 C 

31. 218 16. 942 31. 845 1. 00 42. 88 C 

31. 693 17. 934 30. 832 1. 00 42. 91 N 
32. 658 15. 002 37. 713 1. 00 37. 30 C 
33.441 14.053 37.758 1.00 36.54 0 

32. 589 15. 934 38. 661 1. 00 38. 00 N 
33. 460 15. 906 39. 828 1. 00 38. 86 C 
33. 263 17. 165 40. 655 1. 00 37. 89 C 
33. 171 14. 670 40. 671 1. 00 39. 70 C 

33. 854 14. 408 41. 660 1. 00 41. 32 0 
32. 157 13. 910 40. 275 1. 00 40. 38 N 
31. 785 12. 696 40. 992 1. 00 39. 99 C 
30.317 12.763 41.415 1.00 39.42 C 
30. 049 13. 757 42. 528 1. 00 36. 89 C 
30. 870 13. 469 43. 770 1. 00 37. 17 C 
30. 931 12. 327 44. 235 1. 00 36. 89 0 

31. 502 14. 501 44. 317 1. 00 33. 10 N 

32. 019 11. 456 40. 137 1. 00 40. 67 C 

31. 554 10. 361 40. 464 1. 00 40. 53 0 

32. 739 11. 637 39. 034 1. 00 42. 18 N 
33. 031 10. 519 38. 158 1. 00 42. 99 C 
31. 891 10. 138 37. 234 1. 00 44. 08 C 
31. 738 8. 970 36. 870 1. 00 44. 03 0 
31. 077 11. 118 36. 861 1. 00 44. 44 N 
29. 966 10. 863 35. 957 1. 00 44. 81 C 
28. 664 11. 432 36. 524 1. 00 45. 23 C 
28. 158 10. 879 37. 858 1. 00 44. 93 C 
26. 829 11. 536 38. 188 1. 00 45. 43 C 
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10 



15 



20 



25 



AKM 


2283 


CD2 


LEU B 


172 


27. 993 


9. 368 


37. 783 


1. 00 45. 17 


C 


ATOM 


2284 


C 


LEU B 


172 


30. 281 


11. 524 


34. 624 


1. 00 45. 45 


C 


ATOM 


2285 


0 


LEU B 


172 


30. 717 


12. 675 


34. 576 


1. 00 45. 61 


0 


ATOM 


2286 


N 


THR B 


173 


30. 073 


10. 788 


33. 541 


1. 00 45. 63 


N 


ATOM 


2287 


CA 


THR B 


173 


3a 338 


11. 309 


32. 209 


1. 00 46. 03 


C 


ATOM 


2288 


CB 


THR B 


173 


30. 765 


10. 183 


31. 267 


1. 00 45. 95 


C 


ATOM 


2289 


OGl 


THR B 


173 


29. 743 


9. 183 


31. 228 


1. 00 47. 13 


0 


ATOM 


2290 


CG2 THR B 


173 


32. 054 


9.545 


31. 761 


1. 00 46. 88 


c 


ATOM 


2291 


C 


"IHR B 


173 


29. 089 


11. 981 


31. 651 


1. 00 45. 65 


c 


ATOM 


2292 


0 


THR B 


173 


27. 991 


11. 801 


32. 179 


1. 00 45. .14 


0 


ATOM 


2293 


N 


GLU B 


174 


29. 260 


12. 751 


30. 581 


1. 00 45. 76 


N 


ATOM 


2294 


CA 


GLU B 


174 


28. 140 


13.448 


29. 969 


1.00 45.79 


C 


ATOM 


2295 


CB 


GLU B 


174 


28. 615 


14. 278 


28. 777 


1. 00 46. 84 


C 


ATOM 


2296 


CG 


GLU B 


174 


29. 518 


15.428 


29. 181 


1. 00 49. 10 


C 


ATOM 


2297 


CD 


GLU B 


174 


29. 375 


16. 630 


28. 273 


1. 00 51. 93 


C 


ATOM 


2298 


OEl 


GLU B 


174 


29. 639 


16. 496 


27. 058 


1.00 53.25 


0 


ATOM 


2299 


0E2 GLU B 


174 


28. 993 


17. 709 


28. 775 


1.00 50.59 


0 


ATOM 


2300 


C 


GLU B 


174 


27. 032 


12. 501 


29. 541 


1. 00 44. 90 


C 


ATOM 


2301 


0 


GLU B 


174 


25. 850 


12.846 


29. 615 


1. 00 45. 22 


0 


ATOM 


2302 


N 


GLU B 


175 


27. 401 


11. 304 


29. 100 


1. 00 43. 45 


N 


ATOM 


2303 


CA 


GLU B 


175 


26. 389 


10. 341 


28. 693 


1. 00 42. 73 


c 


ATOM 


2304 


CB 


GLU B 


175 


27. 028 


9. 121 


28. 017 


1. 00 43. 30 


c 


ATOM 


2305 


CG 


GLU B 


175 


28.093 


8.403 


28. 815 


1. 00 47. 17 


c 


ATOM 


2306 


CD 


GLU B 


175 


27. 817 


6. 913 


28. 917 


1. 00 52. 72 


c 


ATOM 


2307 


OEl 


GLU B 


175 


27. 495 


6.295 


27. 877 


1. 00 54. 49 


0 


ATOM 


2308 


0E2 GLU B 


175 


27. 922 


6.359 


30. 034 


1. 00 54. 58 


0 


ATOM 


2309 


C 


GLU B 


175 


25. 582 


9. 918 


29. 916 


1. 00 40. 71 


c 


ATOM 


2310 


0 


GLU B 


175 


24. 478 


9. 390 


29. 793 


1. 00 40. 87 


0 


ATOM 


2311 


N 


ASP B 


176 


26. 136 


10. 166 


31. 099 


1.00 39.09 


N 
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ATOM 


2312 


CA 


ASP B 


176 


25. 460 


9.826 


32. 345 


1. 00 38. 13 


C 


ATOM 


2313 


CB 


ASP B 


176 


26.465 


9. 332 


33. 391 


1. 00 38. 20 


C 


ATOM 


2314 


CG 


ASP B 


176 


26. 930 


7. 910 


33. 132 


1. 00 38. 78 


C 


ATOM 


2315 


ODl 


ASP B 


176 


26. 083 


7. 055 


32. 782 


1. 00 36. 70 


0 


ATOM 


2316 


0D2 ASP B 


176 


28. 139 


7.^6.44 


33. 296 


1. 00 40. 22 


0 


ATOM 


2317 


C 


ASP B 


176 


24. 693 


11. 019 


32. 912 


1.00 36.59 


c 


ATOM 


2318 


0 


ASP B 


176 


24. 104 


10. 930 


33. 982 


1.00 36.42 


0 


ATOM 


2319 


N 


ILE B 


177 


24. 698 


12. 130 


32. 191 


1.00 35.68 


N 


ATOM 


2320 


CA 


ILE B 


177 


24. 017 


13. 332 


32. 650 


1. 00 34. 90 


c 


ATOM 


2321 


CB 


ILE B 


177 


25. 009 


14. 507 


32. 722 


1. 00 35. 58 


c 


ATOM 


2322 


CGI 


ILE B 


177 


26. 172 


14. 132 


33. 649 


1.00 33.32 


c 


ATOM 


2323 


GDI 


ILE B 


177 


27. 339 


15. 103 


33. 605 


1. 00 34. 46 


c 


ATOM 


2324 


CG2 


ILE B 


177 


24. 301 


15. 762 


33. 207 


1.00 34.43 


c 


ATOM 


2325 


C 


ILE B 


177 


22. 855 


13. 697 


31. 729 


1.00 34.02 


c 


ATOM 


2326 


0 


ILE B 


177 


23. 002 


13. 704 


30. 509 


1.00 33.69 • 


0 


ATOM 


2327 


N 


VAL B 


178 


21. 701 


13. 996 


32. 316 


1.00 32.85 


N 


ATOM 


2328 


CA 


VAL B 


178 


20. 532 


14. 345 


31. 517 


1. 00 31. 32 


c 


ATOM 


2329 


CB 


VAL B 


178 


19. 650 


13. 107 


31. 252 


1. 00 31. 12 


c 


ATOM 


2330 


CGI VAL B 


178 


19. 180 


12. 513 


32. 563 


1. 00 31. 16 


c 


ATOM 


2331 


CG2 VAL B 


178 


18. 445 


13. 500 


30. 400 


1.00 33.20 


c 


ATOM 


2332 


C 


VAL B 


178 


19. 637 


15. 412 


32. 122 


1. 00 29. 38 


c 


ATOM 


2333 


0 


VAL B 


178 


19. 302 


15. 355 


33. 295 


1.00 30.40 


0 


ATOM 


2334 


N 


PHE B 


179 


19. 248 


16. 387 


31. 308 


1. 00 28. 78 


N 


ATOM 


2335 


CA 


PHE B 


179 


18. 341 


17. 438 


31. 759 


1.00 28.53 


c 


ATOM 


2336 


CB 


PHE B 


179 


18. 737 


18. 786 


31. 143 


1. 00 27. 73 


c 


ATOM 


2337 


CG 


PHE B 


179 


20. 042 


19. 315 


31. 684 


1.00 29.80 


c 


ATOM 


2338 


CDl PHE B 


179 


20. 116 


19. 813 


32. 983 


1.00 30.84 


c 


ATOM 


2339 


CEl 


PHE B 


179 


21. 336 


20. 190 


33. 544 


1.00 32.23 


c 


ATOM 


2340 


CZ 


PHE B 


179 


22. 502 


20. 072 


32. 797 


1. 00 34. 74 


c 



wo 2004/056992 



PCT/JP2003/016233 



106 



ATQU 


2341 


CE2 


PHE 


B 


179 


22. 443 


19. 582 


31. 492 


1. 


00 


33.64 


C 


ATOM 


2342 


CD2 


PHE 


B 


179 


21. 215 


19. 209 


30.942 


1. 


00 


32. 32 


C 


ATOM 


2343 


C 


PHE 


B 


179 


16. 956 


16. 974 


31. 331 


1. 


00 


29. 31 


C 


ATOM 


2344 


0 


PHE 


B 


179 


16. 622 


16. 949 


30. 143 


1. 


00 


29. 18 


0 


ATOM 


2345 


N 


LEU 


B 


180 


16. 178 


16. 565 


32. 330 


1. 


00 


30. 16 


N 


AT(M 


2346 


CA 


LEU 


B 


180 


14. 836 


16. 031 


32. 150 


1. 


00 


29. 93 


C 


ATOM 


2347 


CB 


LEU 


B 


180 


14. 245 


15. 708 


33. 524 


1. 


00 


30. 00 


C 


ATOM 


2348 


CG 


LEU 


6 


180 


15. 155 


14. 806 


34. 375 


1. 


00 


30. 73 


C 


ATOM 


2349 


CDl 


LEU 


B 


180 


14. 558 


14. 593 


35. 762 


1. 


00 


26. 95 


C 


ATOM 


2350 


CD2 


LEU 


B 


180 


15. 352 


13. 468 


33. 672 


1. 


00 


26.54 


C 


ATOM 


2351 


C 


LEU 


B 


180 


13. 887 


16. 912 


31. 351 


1. 


00 


30. 61 


C 


ATOM 


2352 


0 


LEU 


B 


180 


13. 620 


18. 057 


31. 720 


1. 


00 


30. 66 


0 


ATOM 


2353 


N 


PRO 


B 


181 


13. 362 


16. 382 


30. 232 


1. 


00 


32.29 


N 


ATOM 


2354 


CA 


PRO 


B 


181 


12. 437 


17. 139 


29.388 


1. 


00 


33. 25 


C 


ATOM 


2355 


CB 


PRO 


B 


181 


12. 331 


16. 276 


28. 134 


1. 


00 


33.09 


C 


ATOM 


2356 


CG 


PRO 


B 


181 


12. 459 


14. 902 


28. 676 


1. 


00 


33.42 


c 


ATOM 


2357 


CD 


PRO 


B 


181 


13. 589 


15. 036 


29. 674 


1. 


00 


30. 91 


c 


ATOM 


2358 


C 


PRO 


B 


181 


11. 091 


17. 341 


30. 070 


1. 


00 


34.85 


c 


ATOM 


2359 


0 


PRO 


B 


181 


10. 603 


16. 463 


30. 773 


1. 


00 


33. 36 


0 


ATOM 


2360 


N 


GLN 


B 


182 


10. 509 


18. 517 


29. 853 


1. 


00 


37. 61 


N 


ATOM 


2361 


CA 


GLN 


B 


182 


9. 220 


18. 878 


30. 421 


1. 


00 


41. 17 


c 


ATOM 


2362 


CB 


GLN 


B 


182 


8.963 


20. 365 


30. 174 


1. 


00 


41. 43 


c 


ATOM 


2363 


CG 


GLN 


B 


182 


7. 645 


20. 876 


30. 706 


1. 


00 


43. 12 


c 


ATOM 


2364 


CD 


GLN 


B 


182 


7. 403 


22. 321 


30. 326 


1. 


00 


46.68 


c 


ATOM 


2365 


OEl 


GLN 


B 


182 


8. 151 


23. 214 


30. 729 


1. 


00 


45. 85 


0 


ATOM 


2366 


NE2 


GLN 


B 


182 


6.360 


22. 559 


29. 536 


1. 


00 


46.64 


N 


ATOM 


2367 


C 


GLN 


B 


182 


8.095 


18. 043 


29. 805 


1. 


00 


42. 85 


c 


ATOM 


2368 


0 


GLN 


B 


182 


7. 862 


18. 090 


28. 602 


1. 


00 


43. 90 


0 


ATOM 


2369 


N 


PRO 


B 


183 


7.390 


17. 257 


30. 629 


1. 


00 


44.63 


N 
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ATOM 


2370 


CA 


PRO B 


183 


6.288 


16. 416 


30. 150 


1. 


00 46. 17 


C 


ATOM 


2371 


CB 


PRO B 


183 


5. 904 


15. 610 


31. 390 


1. 


00 45. 60 


C 


ATOM 


2372 


CG 


PRO B 


183 


7. 167 


15. 564 


32. 173 


1. 


00 45.82 


C 


ATOM 


2373 


CD 


PRO B 


183 


7. 687 


16. 964 


32. 038 


1. 


00 44. 40 


C 


ATOM 


2374 


C 


PRO B 


183 


5. 130 


17. 272 


29. 657 


1. 


O0L47.47 


C 


ATOM 


2375 


0 


PRO B 


183 


4.973 


18. 413 


30. 091 


1. 


00 47.66 


0 


ATOM 


2376 


N 


ASP B 


184 


4. 319 


16. 726 


28. 757 


1. 


00 49. 52 


N 


ATOM 


2377 


CA 


ASP B 


184 


3. 181 


17. 470 


28. 239 


1. 


00 52.24 


C 


ATOM 


2378 


CB 


ASP B 


184 


2. 737 


16. 898 


26. 891 


1. 


00 52.89 


C 


ATOM 


2379 


CG 


ASP B 


184 


2. 513 


17. 982 


25. 849 


1. 


00 55.95 


C 


ATOM 


2380 


ODl 


ASP B 


184 


3. 480 


18. 715 


25. 534 


1. 


00 57.87 


0 


ATOM 


2381 


0D2 


ASP B 


184 


1. 373 


18. 107 


25. 346 


1. 


00 61. 13 


0 


ATOM 


2382 


C 


ASP B 


184 


2. 034 


17. 410 


29.248 


1. 


00 53. 04 


c 


ATOM 


2383 


0 


ASP B 


184 


1.228 


18. 332 


29. 343 


1. 


00 53.26 


0 


ATOM 


2384 


N 


LYS B 


185 


1.975 


16. 321 


30. 007 


1. 


00 54. 24 


N 


ATOM 


2385 


CA 


LYS B 


185 


0. 945 


16. 148 


31. 024 


1. 


00 55. 51 


C 


ATOM 


2386 


CB 


LYS B 


185 


-0. 080 


15. 100 


30. 578 


1. 


00 55.50 


C 


ATOM 


2387 


CG 


LYS B 


185 


0. 500 


13. 738 


30. 233 


1. 


00 57. 16 


C 


ATOM 


2388 


CD 


LYS B 


185 


-0. 576 


12. 827 


29. 658 


1. 


00 59. 05 


C 


ATOM 


2389 


CE 


LYS B 


185 


0. 029 


11. 582 


29. 027 


1. 


00 60. 15 


c 


ATOM 


2390 


NZ 


LYS B 


185 


-0. 982 


10. 804 


28. 253 


1. 


00 62. 13 


N 


ATOM 


2391 


C 


LYS B 


185 


1.569 


15. 728 


32. 351 


1. 


00 55.95 


C 


ATOM 


2392 


0 


LYS B 


185 


2.792 


15. 651 


32. 472 


1. 


00 55. 12 


0 


ATOM 


2393 


N 


CYS B 


186 


0. 716 


15. 473 


33. 340 


1. 


00 57.05 


N 


ATOM 


2394 


CA 


CYS B 


186 


1. 139 


15. 050 


34. 675 


1. 


00 58. 53 


C 


ATOM 


2395 


CB 


CYS B 


186 


2.096 


13. 857 


34. 595 


1. 


00 57. 56 


C 


ATOM 


2396 


SG 


CYS B 


186 


1. 530 


12. 467 


33. 576 


1. 


00 54. 12 


S 


ATOM 


2397 


C 


CYS B 


186 


1.815 


16. 131 


35. 513 


1. 


00 60.82 


c 


ATOM 


2398 


0 


CYS B 


186 


2.384 


15. 823 


36. 559 


1. 


00 61. 78 


0 
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ATOM 2399 N ILE B 187 

ATOM 2400 CA ILE B 187 

ATOM 2401 CB ILE B 187 

ATOM 2402 CGI ILE B 187 

ATOM 2403 CDl ILE B 187 

ATOM 2404 CG2 ILE B 187 

ATOM 2405 C ILE B 187 

ATOM 2406 0 ILE B 187 

ATOM 2407 N GLN B 188 

ATOM 2408 CA GLN B 188 

ATOM 2409 CB GLN B 188 

ATOM 2410 CG GLN B 188 

ATOM 2411 CD GLN B 188 



ATOM 


2412 


OEl 


GLN B 188 


ATOM 


2413 


NE2 GLN B 188 


ATOM 


2414 


C 


GLN B 188 


ATOM 


2415 


0 


GLN B 188 


ATOM 


2416 


N 


GLU B 189 


ATOM 


2417 


CA 


GLU B 189 


ATOM 


2418 


CB 


GLU B 189 


ATOM 


2419 


CG 


GLU B 189 


ATOM 


2420 


CD 


GLU B 189 


ATOM 


2421 


OEl 


GLU B 189 


ATOM 


2422 


0E2 GLU B 189 


ATOM 


2423 


C 


GLU B 189 


ATOM 


2424 


0 


GLU B 189 


ATOM 


2425 


OXT GLU B 189 


ATOM 


2426 


0 


HOH W 1 


ATOM 


2427 


0 


HOH W 2 
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1. 763 17. 387 35. 080 1. 00 63. 56 N 

2. 415 18. 454 35. 839 1. 00 66. 53 C 

3. 874 18. 652 35. 363 1. 00 66. 78 C 

4. 702 17. 408 35. 696 1. 00 66. 73 C 
6. 159 17. 512 35. 298 1. 00 69. 46 - . C 
4. 487 19. 879 36. 026 1. 00 67. 81 C 
1. 711 19. 806 35. 806 1. 00 68. 53 C 
1. 952 20. 651 36. 669 1. 00 69. 20 0 
0. 855 20. 003 34. 805 1. 00 71. 16 N 
0. 093 21. 243 34. 635 1. 00 73. 58 C 

-0. 529 21. 695 35. 961 1. 00 73. 62 C 

-1. 130 20. 595 36. 807 1. 00 75. 18 C 

-1.452 21.083 38.206 1.00 78.27 C 

-0. 749 21. 937 38. 748 1. 00 79. 42 0 

-2. 502 20. 535 38. 806 1. 00 78. 56 N 

0.950 22.385 34.095 1.00 75.04 C 

0. 985 23. 464 34. 687 1. 00 75. 36 0 

1. 628 22. 136 32. 977 1. 00 76. 95 N 
2. 494 23. 116 32. 311 1. 00 78. 69 C 
3. 166 24. 058 33. 320 1. 00 79. 07 C 
2. 460 25. 402 33. 534 1. 00 81. 42 C 

2. 511 26. 310 32. 312 1. 00 84. 40 C 
1. 987 25. 916 31. 246 1. 00 85. 84 0 
3. 073 27. 423 32. 419 1. 00 84. 76 0 
3.572 22.399 31.504 1.00 79.10 C 
4. 766 22. 599 31. 810 1. 00 79. 70 0 

3. 209 21. 644 30. 576 1. 00 79. 48 0 
4. 040 12. 508 8. 261 1. 00 26. 70 0 

13. 933 21. 047 -5. 444 1. 00 32. 16 0 
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ATOM 


2428 


0 


HOH W 


3 


14.595 


10. 712 


-6.463 


1.00 26.68 


0 


ATOM 


2429 


0 


HOH W 


4 


19. 496 


15. 770 


2.484 


1. 00 31. 13 


0 


ATOM 


2430 


0 


HOH W 


5 


18. 407 


11. 181 


-4.230 


1.00 34.02 


0 


ATOM 


2431 


0 


HOH W 


6 


16. 852 


13. 205 


18. 050 


LOO 33.11 


0 


ATOM 


2432 


0 


HOH W 


7 


10. 214 


21. 072 


58.242 


1.00 37.47 


0 


ATOM 


2433 


0 


HOH W 


8 


9.748 


10. 525 


59. 061 


1.00 34.17 


0 


ATOM 


2434 


0 


HOH W 


9 


20.458 


12. 571 


44.330 


1.00 35.78 


0 


ATOM 


2435 


0 


HOH W 


10 


8. 700 


11. 028 


45. 277 


1.00 51.91 


0 


ATOM 


2436 


0 


HOH W 


11 


16. 314 


26. 308 


10. 121 


1.00 33.23 


0 


ATOM 


2437 


0 


HOH W 


12 


15. 210 


20. 001 


32. 653 


1.00 39.92 


0 


ATOM 


2438 


0 


HOH W 


13 


3.960 


5.716 


47. 160 


1.00 45.80 


0 


ATOM 


2439 


0 


HOH W 


14 


26. 435 


17. 047 


49.748 


1. 00 40. 15 


0 


ATOM 


2440 


0 


HOH W 


15 


-1. 112 


11. 755 


2.219 


1.00 64.01 


0 


ATOM 


2441 


0 


HOH W 


16 


10. 171 


28. 451 


50. 750 


1.00 43.61 


0 


ATOM 


2442 


0 


HOH W 


17 


10. 104 


20. 203 


4.975 


1. 00 53. 19 


0 


ATOM 


2443 


0 


HOH W 


18 


20.745 


16. 542 


-2. 769 


1.00 28.77 


0 


ATOM 


2444 


0 


HOH W 


19 


-5. 660 


-7. 610 


5. 960 


1.00 45.24 


0 


ATOM 


2445 


0 


HOH W 


20 


9.000 


20. 045 


19. 857 


1.00 38.22 


0 


ATOM 


2446 


. 0 


HOH W 


21 


8.480 


7. 462 


30. 871 


1.00 47.46 


0 


ATOM 


2447 


0 


HOH W 


22 


27. 822 


17. 883 


54.991 


1.00 28.92 


0 


ATOM 


2448 


0 


HOH W 


23 


2. 188 


18. 872 


32. 043 


1.00 48.84 


0 


ATOM 


2449 


0 


HOH W 


24 


17. 633 


18. 838 


57. 504 


1.00 41.89 


0 


ATOM 


2450 


0 


HOH W 


25 


21. 652 


25. 017 


51. 935 


1.00 57.47 


0 


ATOM 


2451 


0 


HOH W 


26 


7.604 


12. 850 


34.861 


1. 00 41. 07 


0 


ATOM 


2452 


0 


HOH W 


27 


25. 207 


11.648 


50. 638 


1.00 69.60 


0 


ATOM 


2453 


0 


HOH W 


29 


16. 729 


13. 179 


27. 696 


1.00 47.29 


0 


ATOM 


2454 


0 


HOH W 


30 


5.081 


13. 816 


26.987 


1. 00 66. 72 


0 


ATOM 


2455 


0 


HOH V 


31 


12. 960 


30. 863 


40.957 


1.00 47.76 


0 


ATOM 


2456 


0 


HOH W 


32 


15. 970 


11. 521 


7. 301 


1.00 49.79 


0 
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ATOM 


2457 


0 


HOH W 


33 


21. 271 


23. 315 


14. 636 


1. 00 


42.32 


0 


ATOM 


2458 


0 


HOH W 


34 


5.009 


10. 689 


25- 767 


1.00 


58. 86 


0 


ATOM 


2459 


0 


HOH W 


35 


1. 694 


10. 843 


-1. 667 


1.00 


38.92 


0 


ATOM 


2460 


0 


HOH W 


36 


-0. 310 


25. 857 


2. 103 


1. 00 


60. 86 


0 


AT(M 


2461 


0 


HOH W 


37 


-8. 796 


15. 352 


6.606 


1.00 


69. 93 


0 


ATOM 


2462 


0 


HOH W 


38 


20. 951 


15. 510 


-0. 080 


1.00 


28.14 


0 


ATOM 


2463 


0 


HOH W 


39 


15. 352 


11. 784 


30. 109 


1.00 


51. 67 


0 


ATOM 


2464 


0 


HOH W 


40 


3. 355 


14. 719 


53. 024 


1. 00 


37. 70 


0 


ATOM 


2465 


0 


HOH W 


42 


-2. 050 


9.295 


-4. 545 


1. 00 


57. 33 


0 


ATOM 


2466 


0 


HOH W 


43 


-9. 976 


9.916 


9.991 


1.00 


87. 82 


0 


ATOM 


2467 


0 


HOH W 


44 


5. 572 


21. 524 


-2. 004 


1. 00 


74.94 


0 


ATOM 


2468 


0 


HOH W 


46 


9. 193 


11. 834 


22. 390 


1.00 


50. 58 


0 


ATOM 


2469 


0 


HOH W 


47 


17. 876 


15. 823 


58. 201 


1. 00 


45.45 


0 


AT(M 


2470 


0 


HOH W 


48 


10. 186 


1.800 


11. 898 


1.00 


58. 91 


0 


ATOM 


2471 


0 


HOH W 


49 


9.488 


10. 004 


34. 123 


1.00 


48. 87 


0 


ATOM 


2472 


0 


HOH W 


50 


0. 567 


26. 733 


39. 027 


1.00 


52. 93 


0 


ATOM 


2473 


0 


HOH W 


51 


10. 518 


24. 208 


-7. 159 


1. 00 


43.91 


0 


ATOM 


2474 


0 


HOH W 


52 


11. 275 


31. 220 


11. 609 


1.00 


72.49 


0 


ATOM 


2475 


0 


HOH W 


53 


20. 256 


5. 993 


5. 735 


1.00 


48. 72 


0 


ATOM 


2476 


0 


HOH W 


54 


-4. 488 


19. 914 


37. 431 


1.00 


55. 84 


0 


ATOM 


2477 


0 


HOH W 


55 


9.259 


18. 064 


3. 239 


1. 00 


58. 33 


0 


ATOM 


2478 


0 


HOH W 


56 


23. 933 


22.944 


51. 722 


1.00 


54.99 


0 


ATOM 


2479 


0 


HOH W 


57 


24. 841 


9. 119 


-0.096 


1.00 


53. 03 


0 


ATOM 


2480 


0 


HOH W 


58 


4. 424 


16. 540 


23. 959 


1.00 


45. 30 


0 


ATOM 


2481 


0 


HOH W 


59 


23. 572 


18. 774 


53. 301 


1.00 


43. 19 


0 


ATOM 


2482 


0 


HOH W 


60 


19. 627 


11. 112 


27. 097 


1.00 


56. 82 


0 


ATOM 


2483 


0 


HOH W 


61 


7.728 


25. 890 


42. 676 


1.00 


40.99 


0 


ATOM 


2484 


0 


HOH W 


62 


13. 333 


1.796 


4. 471 


1. 00 


48. 50 


0 


ATOM 


2485 


0 


HOH W 


63 


5.991 


15. 776 


-5. 712 


1. 00 


36.49 


0 
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ATOM 


2486 


0 


HOH W 


65 


6. 100 


10. 580 


56. 983 


1. 00 44. 25 


0 


ATOM 


2487 


0 


HOH W 


66 


10. 175 


17. 800 


-9.148 


1. 00 50. 73 


0 


ATOM 


2488 


0 


HOH W 


67 


12. 429 


10. 671 


26. 357 


1. 00 43. 62 


0 


ATOM 


2489 


0 


HOH W 


68 


14. 092 


19. 997 


47. 805 


1.00 56.02 


0 


ATOM 


2490 


0 


HOH W 


69 


27. 526 


13. 816 


40.679 


1. 00143. 11 


0 


ATOM 


2491 


0 


HOH W 


70 


27, 171 


25. 976 


50. 883 


1. 00 70, 04 


0 


ATOM 


2492 


0 


HOH W 


71 


25. 949 


13. 041 


12. 265 


1. 00 61. 46 


0 


ATOM 


2493 


0 


HOH W 


73 


20. 947 


34. 715 


46. 208 


1. 00 68. 24 


0 


ATOM 


2494 


0 


HOH W 


74 


16. 555 


26. 377 


22. 214 


1. 00 59. 16 


0 


ATOM 


2495 


0 


HOH W 


75 


-3. 547 


26. 746 


2. 866 


1. 00 71. 13 


0 


ATOM 


2496 


0 


HOH W 


76 


5.540 


14. 794 


-9. 696 


1. 00 69. 89 


0 


ATOM 


2497 


0 


HOH W 


77 


23. 279 


-0. 635 


39. 750 


1. 00 62. 15 


0 


ATOM 


2498 


0 


HOH W 


80 


19. 922 


16. 795 


28. 541 


1.00 44.27 


0 


ATOM 


2499 


0 


HOH W 


81 


27. 483 


11. 963 


53. 993 


1. 00 45. 20 


0 


ATOM 


2500 


0 


HOH W 


82 


13. 906 


22. 578 


32. 044 


1. 00 55. 11 


0 


ATOM 


2501 


0 


HOH W 


83 


22. 987 


24. 494 


12. 307 


1. 00 58. 59 


0 


ATOM 


2502 


0 


HOH W 


84 


16. 335 


8.026 


21.642 


1. 00 46. 23 


0 


ATOM 


2503 


0 


HOH W 


85 


12. 684 


3.455 


13. 075 


1. 00 78. 38 


0 


ATOM 


2504 


0 


HOH W 


86 


20. 879 


16. 549 


9. 771 


1. 00 42. 57 


0 


ATOM 


2505 


0 


HOH W 


87 


0. 757 


21. 593 


28. 527 


1. 00 69. 69 


0 


ATOM 


2506 


0 


HOH W 


88 


13. 879 


17. 013 


47. 543 


1. 00 54. 48 


0 


ATOM 


2507 


0 


HOH W 


89 


15. 694 


18. 445 


49. 669 


1. 00 54. 79 


0 


ATOM 


2508 


0 


HOH W 


90 


-2. 076 


0. 968 


51. 836 


1. 00 59. 41 


0 


ATOM 


2509 


0 


HOH W 


91 


19. 272 


30. 879 


50. 117 


1. 00 58. 03 


0 


ATOM 


2510 


0 


HOH W 


92 


17. 785 


26. 541 


5. 860 


1.00 58.78 


0 


ATOM 


2511 


0 


HOH W 


93 


15. 194 


10. 406 


18. 655 


1. 00 51. 55 


0 


ATOM 


2512 


0 


HOH W 


94 


14. 191 


10. 352 


15. 784 


1. 00 59. 53 


0 


ATOM 


2513 


0 


HOH W 


95 


14. 530 


8. 322 


12. 335 


1. 00 57. 57 


0 


ATOM 


2514 


0 


HOH W 


96 


14. 382 


6. 550 


1. 265 


1. 00 39. 82 


0 
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20 



Arm 


2514 


0 


HOH W 


96 


14.382 


6.550 


1.265 


1.00 39.82 


0 


Aim 


2515 


0 


HOH W 


97 


3.491 


9.628 - 


10. 219 


1. 00 64. 18 


0 


ATOM 


2516 


0 


HOH W 


98 


7.943 


11. 032 


6. 651 


1.00 61.55 


0 


ATOM 


2517 


0 


HOH W 


99 


2. 917 


34. 621 


6.036 


1.00 76.28 


0 


ATOM 


2518 


0 


HOH W 


100 


6.976 


33.080 


4.434 


1. 00 63. 23 


0 


ATOM 


2519 


0 


HOH W 


101 


4.575 


31.407 


2.694 


1.00 62.67 


0 


ATOM 


2520 


0 


HOH V 


102 


10. 274 


34. 137 


10. 082 


1. 00 56. 85 


0 


ATOM 


2521 


0 


HOH W 


103 


10. 163 


22. 575 


20. 912 


1.00 54.58 


0 


ATOM 


2522 


0 


HOH W 


104 


8.270 


24.585 


21. 965 


1.00 47.21 


0 


ATOM 


2523 


0 


HOH V 


105 


17. 520 


21.811 


53. 118 


1. 00 56. 66 


0 


ATOM 


2524 


0 


HOH W 


106 


9.883 


6.038 


51. 329 


1. 00 35. 50 


0 


ATOM 


2525 


0 


HOH W 


107 


14. 590 


8.397 


41. 921 


1.00 81.43 


0 


ATOM 


2526 


0 


HOH W 


108 


16. 218 


11.381 


46. 157 


1.00 72.99 


0 


ATOM 


2527 


0 


HOH W 


109 


24.706 


15.452 


29. 112 


1.00 57.26 


0 


ATOM 


2528 


0 


HOH W 


110 


18. 692 


22. 125 


55. 822 


1. 00 70. 38 


0 


ATOM 


2529 


0 


HOH W 


111 


22. 284 


24. 536 


58. 178 


1. 00 54. 74 


0 


ATOM 


2530 


0 


HOH W 


112 


17. 887 


1.620 


25. 979 


1- 00 51. 74 


0 


ATOM 


2531 


0 . 


HOH W 


113 


25. 868 


4. 467 


51.867 


1.00 74.64 


0 


^3 
S e- 


-Me t^L 


— PGDS03 












ATOM 


1 


CB 


PHE A 


34 


-8. 574 


-24. 037 


55. 181 


1. 00 80. 07 


A 


ATOM 


2 


CG 


PHE A 


34 


-7. 718 


-22. 864 


54. 718 


1. 00 79. 58 


A 


ATOM 


3 


CDl PHE A 


34 


-7. 455 


-22. 691 


53. 358 


1. GO 78. 93 


A 


ATOM 


4 


CD2 FHE A 


34 


-7. 119 


-21. 988 


55. 626 


1. 00 78. 38 


A 


ATOM 


5 


CEl PHE A 


34 


-6.605 


-21. 683 


52.908 


1. 00 77. 67 


A 


ATOM 


6 


CE2 PHE A 


34 


-6,265 


-20. 975 


55. 184 


1. 00 78. 08 


A 


ATOM 


7 


CZ 


PHE A 


34 


-6.008 


-20.827 


53.819 


1. 00 78. 70 


A 


ATOM 


8 


C 


PHE A 


34 


-7. 194 


-24. 354 


57.289 


1. 00 78. 35 


A 
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ATOM 


9 


0 


PHE A 


34 


-6.887 


-23. 715 


58. 301 


1. 00 79. 55 


A 


ATOM 


10 


N 


PHE A 


34 


-9. 359 


-23. 145 


57. 369 


1. 00 80. 95 


A 


ATOM 


11 


CA 


PHE A 


34 


-8. 607 


-24. 254 


56. 712 


1. 00 79. 32 


A 


ATOM 


12 


N 


GLN A 


35 


-6. 335 


-25. 151 


56. 657 


1. CO 75. 88 


A 


ATOM 


13 


CA 


GLN A 


35 


-4. 962 


-25. 309 


57. 136 


1. 00 72. 38 


A 


ATOM 


14 


CB 


GLN A 


35 


-4.643 


-26. 790 


57. 280 


1.00 74.51 


A 


ATOM 


15 


CG 


GLN A 


35 


-5. 890 


-27. 647 


57. 401 


1. 00 75. 90 


A 


ATOM 


16 


CD 


GLN A 


35 


-5. 570 


-29. 094 


57. 698 


1. 00 76. 72 


A 


ATOM 


17 


OEl 


GLN A 


35 


-5. 107 


-29. 428 


58. 794 


1. 00 78. 20 


A 


ATOM 


18 


NE2 GLN A 


35 


-5. 808 


-29. 965 


56. 722 


1. 00 75. 23 


A 


ATOM 


19 


C 


GLN A 


35 


-4. 008 


-24. 658 


56. 138 


1. 00 67. 48 


A 


ATOM 


20 


0 


GLN A 


35 


-3. 528 


-25. 318 


55. 216 


1. 00 65. 63 


A 


ATOM 


21 


N 


GLN A 


36 


-3. 727 


-23. 369 


56. 335 


1. 00 62. 20 


A 


ATOM 


22 


CA 


GLN A 


36 


-2. 859 


-22. 638 


55. 420 


1. 00 55. 74 


A 


ATOM 


23 


CB 


GLN A 


36 


-2. 796 


-21. 139 


55.794 


1. 00 53. 90 


A 


ATOM 


24 


CG 


GLN A 


36 


-2. 278 


-20. 778 


57. 183 


1. 00 53. 70 


A 


ATOM 


25 


CD 


GLN A 


36 


-1. 986 


-19. 277 


57. 323 


1. 00 51. 50 


A 


ATOM 


26 


OEl GLN. A 


36 


-2. 866 


-18. 437 


57. 155 


1.00 52.05 


A 


ATOM 


27 


NE2 GLN A 


36 


-0.742 


-18. 945 


57. 626 


1. 00 53. 40 


A 


ATOM 


28 


C 


GLN A 


36 


-L 453 


-23, 210 


55. 233 


1. 00 52. 02 


A 


ATOM 


29 


0 


GLN A 


36 


-0.789 


-22.879 


54. 252 


1. 00 52. 24 


A 


ATOM 


30 


N 


ASP A 


37 


-1.005 


-24. 066 


56. 155 


1. 00 49. 11 


A 


ATOM 


31 


CA 


ASP A 


37 


0.317 


-24. 702 


56.046 


1. 00 44. 61 


A 


ATOM 


32 


CB 


ASP A 


37 


0.564 


-25. 655 


57. 224 


1. 00 49. 16 


A 


ATOM 


33 


CG 


ASP A 


37 


1. 188 


-24. 968 


58. 439 


1. 00 54. 29 


A 


ATOM 


34 


ODl ASP A 


37 


2.411 


-24. 701 


58. 416 


1. 00 56. 85 


A 


ATOM 


35 


0D2 ASP A 


37 


0.461 


-24. 703 


59.425 


1.00 55.81 


A 


ATOM 


36 


C 


ASP A 


37 


0.356 


-25. 495 


54. 728 


1. 00 41. 76 


A 


ATOM 


37 


0 


ASP A 


37 


1.408 


-25. 659 


54. 120 


1.00 37.74 


A 
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
5 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
10 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
15 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
20 AT(M 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 

25 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 



38 N LYS A 38 

39 CA LYS A 38 

40 CB LYS A 38 

41 CG LYS A 38 

42 CD LYS A 38 

43 CE LYS A 38 

44 NZ LYS A 38 

45 C LYS A 38 

46 0 LYS A 38 

47 N PHE A 39 

48 CA PHE A 39 

49 CB PHE A 39 

50 CG PHE A 39 

51 CDl PHE A 39 

52 CD2 PHE A 39 

53 CEl PHE A 39 

54 CE2 PHE A 39 

55 CZ PHE A 39 

56 C PHE A 39 

57 0 PHE A 39 

58 N LEU A 40 

59 CA LEU A 40 

60 CB . LEU A 40 

61 CG LEU A 40 

62 CDl LEU A 40 

63 CD2 LEU A 40 

64 C LEU A 40 

65 0 LEU A 40 

66 N GLY A 41 



-0. 808 -25. 976 54. 297 1. 00 40. 27 
-0. 935 -26. 728 53. 046 1. 00 39. 95 
-2. 220 -27. 572 53. 057 1. 00 41. 46 
-2. 305 -28. 608 54. 160 1. 00 43. 07 
-1. 357 -29. 759 53. 888 1. 00 49. 21 
-1. 457 -30. 840 54. 968 1. 00 53. 99 
-0. 391 -31. 886 54. 806 1. 00 53. 22 
-0.978 -25.770 51.847 1.00 39.66 
-0. 533 -26. 115 50. 757 1. 00 39. 39 
-1. 532 -24. 576 52. 053 1. 00 40. 20 
-1. 628 -23. 556 51. 001 1. 00 37. 86 
-2. 463 -22. 362 51. 514 1- 00 44. 93 
-2. 920 -21. 388 50. 433 1. 00 51. 45 
-2. 409 -21. 439 49. 132 1. 00 55. 30 
-3. 866 -20. 403 50. 731 1. 00 51. 56 
-2. 835 -20. 523 48. 144 1. 00 54. 21 
-4. 296 -19. 485 49. 751 1. 00 50. 99 
-3. 779 -19. 547 48. 460 1. 00 51. 28 
-0. 204 -23. 098 50. 639 1. 00 32. 24 
0. 055 -22. 637 49. 535 1. 00 28. 40 
0. 719 -23. 244 51. 580 1. 00 29. 46 
2. 103 -22. 845 51. 349 1. 00 31. 74 
2. 952 -23. 163 52. 579 1. 00 32. 26 
2. 491 -22. 423 53. 834 1. 00 33. 81 
3. 404 -22. 745 54. 998 1. 00 35. 43 
2.511 -20.906 53.548 1.00 36.44 
2. 743 -23. 482 50. 114 1. 00 32. 72 

2. 308 -24. 546 49. 630 1. 00 32. 75 

3. 773 -22. 820 49. 594 1. 00 32. 46 



A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 

A 



67 CA GLY A 41 

68 C GLY A 41 

69 0 GLY A 41 

70 N ARG A 42 

71 CA ARG A 42 

72 CB ARG A 42 



73 


CG ARG A 


42 


74 


CD ARG A 


42 


75 


NE ARG A 


42 


76 


CZ ARG A 


42 


77 


NHl ARG A 


42 


78 


NH2 ARG A 


42 


79 


C ARG A 


42 


80 


0 ARG A 


42 


81 


N TRP A 


43 


82 


CA TRP A 


43 


83 


CB TRP A 


43 


84 


CG TRP A 


43 


85 


CD2 TRP A 


43 


86 


CE2 TRP A 


43 


87 


CE3 TRP A 


43 


88 


CDl TRP A 


43 


89 


NEl TRP A 


43 


90 


CZ2 TRP A 


43 


91 


CZ3 TRP A 


43 


92 


CH2 TRP A 


43 


93 


C TRP A 


43 


94 


0 TRP A 


43 


95 


N TYR A 


44 
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4. 447 -23. 356 48. 432 1. 00 32. 86 
4. 363 -22. 578 47. 134 1. 00 33. 14 
4. 061 -21. 380 47. 106 1. 00 33. 14 
4. 628 -23. 281 46. 040 1. 00 33. 66 

4. 636 -22. 665 44. 725 1. 00 35. 33 

5. 796 -23. 233 43. 894 1. 00 38. 39 

5. 705 -22. 932 42. 393 1. 00 45. 57 
5.769 -24.211 41.537 1.00 52.54 
7. 141 -24. 604 41. 210 1. 00 57. 48 

7. 486 -25. 760 40. 643 1. 00 60. 34 

6. 564 -26. 668 40. 334 1. 00 61. 55 

8. 761 -25. 998 40. 369 1. 00 61. 04 
3. 343 -22. 842 43. 961 1. 00 35. 35 
2,838 -23.964 43.821 1.00 35.49 
2. 806 -21. 734 43. 466 1. 00 33. 00 
1. 592 -21. 791 42. 674 1. 00 33. 72 
0. 406 -21. 172 43. 428 1. 00 26. 08 

-0. 007 -21. 884 44. 680 1. 00 23. 97 
-1. 096 -22. 810 44. 818 1. 00 22. 06 
-1. 171 -23. 169 46. 183 1. 00 18. 60 
-2. 015 -23. 371 43. 917 1. 00 20. 78 
0.529 -21.740 45.936 1.00 25.06 
-0. 171 -22. 508 46. 843 1. 00 18. 01 
-2. 128 -24- 053 46. 669 1. 00 23. 31 
-2. 964 -24. 249 44. 400 1. 00 24. 79 
-3. 019 -24. 583 45. 766 1. 00 23. 79 
1. 826 -21. 037 41. 358 1. 00 35. 56 
2. 929 -20. 550 41. 095 1. 00 37. 26 
0. 793 -20. 975 40. 525 1. 00 37. 30 



wo 2004/056992 



ATOM 


96 


CA 


TYR A 


44 


ATOM 


97 


CB 


TYR A 


44 


ATOM 


98 


CG 


TYR A 


44 


ATOM 


99 


CDl 


TYR A 


44 


ATOM 


100 


CEl TYR A 


44 


ATOM 


101 


CD2 TYR A 


44 


ATOM 


102 


CE2 TYR A 


44 


ATOM 


103 


CZ 


TYR A 


44 


ATOM 


104 


OH 


TYR A 


44 


ATOM 


105 


C 


TYR A 


44 


ATOM 


106 


0 


TYR A 


44 


ATOM 


107 


N 


SER A 


45 


ATOM 


108 


CA 


SER A 


45 


ATOM 


109 


CB 


SER A 


45 


ATOM 


110 


OG 


SER A 


45 


ATOM 


111 


C 


SER A 


45 


ATOM 


112 


0 


SER A 


45 


ATOM 


113 


N 


ALA A 


46 


ATOM 


114 


. CA. 


ALA A 


46 


ATOM 


115 


CB 


ALA A 


46 


ATOM 


116 


C 


ALA A 


46 


ATOM 


117 


0 


ALA A 


46 


ATOM 


118 


N 


GLY A 


47 


ATOM 


119 


CA 


GLY A 


47 


ATOM 


120 


C 


GLY A 


47 


ATOM 


121 


0 


GLY A 


47 


ATOM 


122 


N 


LEU A 


48 


ATOM 


123 


CA 


LEU A 


48 


ATOM 


124 


CB 


LEU A 


48 
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0. 859 -20. 248 39. 263 1. 00 38. 32 A 

1. 120 -21. 172 38. 072 1. 00 39. 52 A 

2.402 -21.933 38.138 1.00 40.70 A 

2. 402 -23. 324 38. 354 1. 00 38. 14 A 

3. 587 -24. 029 38. 430 1. 00 37. 42 A 
3. 625 -21. 274 37. 997 1. 00 39. 25 A 
4. 814 -21. 970 38. 067 1. 00 41. 43 A 

4. 792 -23. 349 38. 286 1. 00 41. 53 A 

5. 985 -24. 029 38. 370 1. 00 45. 03 A 
-0. 487 -19. 577 39. 018 1. 00 40. 46 A 
-1. 544 -20. 232 39. 158 1. 00 39. 17 A 
-0. 433 -18. 290 38. 657 1. 00 40. 82 A 
-1. 618 -17. 505 38. 318 1. 00 43. 52 A 
-1. 243 -16. 053 37. 994 1. 00 44. 83 A 
-0. 342 -15. 512 38. 936 1. 00 52. 14 A 
-2. 092 -18. 152 37. 021 1. 00 45. 66 A 
-1. 315 -18. 257 36. 073 1. 00 47. 25 A 
-3. 348 -18. 580 36. 961 1. 00 46. 41 A 
-3. 850 -19. 219 35. 748 1. 00 45. 31 A 
-4. 012 -20. 698 35. 977 1. 00 46. 81 A 
-5. 166 -18. 623 35. 296 1. 00 45. 28 A 
-5.489 -18.639 34.113 1.00 48.63 A 
-5. 930 -18. 104 36. 246 1. 00 45. 61 A 
-7.205 -17.511 35.910 1.00 43.75 A 
-7. 329 -16. 131 36. 505 1. 00 43. 31 A 
-6. 677 -15. 803 37. 485 1. 00 44. 49 A 
-8. 170 -15. 313 35. 901 1. 00 43. 33 A 
-8. 396 -13. 968 36. 384 1. 00 43. 41 A 
-7. 227 -13. 074 36. 001 1. 00 40. 63 A 
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ATOM 125 CG LEU A 48 

ATOM 126 CDl LEU A 48 

ATOM 127 CD2 LEU A 48 

ATOM 128 C LEU A 48 

ATOM 129 0 LEU A 48 

ATOM 130 N ALA A 49 

ATOM 131 CA ALA A 49 

ATOM 132 CB ALA A 49 



ATOM 


133 


C 


ALA A 


49 


ATOM 


134 


0 


ALA A 


49 


ATOM 


135 


N 


SER A 


50 


ATOM 


136 


CA 


SER A 


50 


ATOM 


137 


CB 


SER A 


50 


ATOM 


138 


OG 


SER A 


50 


ATOM 


139 


C 


SER A 


50 


ATOM 


140 


0 


SER A 


50 


ATOM 


141 


N 


ASN A 


51 


ATOM 


142 


CA 


ASN A. 


51 


ATOM 


143 


CB 


ASN A 


51 


ATOM 


144 


CG 


ASN A 


51 


ATOM 


145 


ODl ASN A 


51 


ATOM 


146 


ND2 ASN A 


51 


ATOM 


147 


C 


ASN A 


51 


ATOM 


148 


0 


ASN A 


51 


ATOM 


149 


N 


SER A 


52 


ATOM 


150 


CA 


SER A 


52 


ATOM 


151 


CB 


SER A 


52 


ATOM 


152 


OG 


SER A 


52 


ATOM 


153 


C 


SER A 


52 
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-6. 373 -12. 435 37. 103 1. 00 40. 99 A 
-5. 112 -11. 878 36. 455 1. 00 38. 94 A 
-7.127 -11.320 37.839 1.00 39.06 A 
-9. 675 -13. 458 35. 741 1. 00 46. 49 A 
-9. 966 -13. 752 34. 577 1. 00 47. 60 A 
-10. 442 -12. 706 36. 515 1. 00 49. 82 A 
-11. 687 -12. 128 36. 043 1. 00 54. 89 A 
-12. 791 -13. 149 36. 156 1. 00 54. 30 A 
-11.976 -10.916 36.928 1.00 58.99 A 
-12.011 -11.043 38.155 1.00 6L 81 A 
-12. 182 -9. 745 36. 326 1. 00 62. 36 A 
-12. 445 -8. 550 37. 123 1. 00 66. 74 A 
-11.118 -7.939 37.577 1.00 65.83 A 
-11. 334 -6. 795 38. 386 1. 00 63. 09 A 
-13. 284 -7. 461 36. 456 1. 00 70. 85 A 
-13.550 -7.511 35.252 1.00 71.11 A 
-13. 692 -6. 480 37. 266 1. 00 75. 09 A 
-14. 481 -5. 331 36. 819 1. 00 79. 23 A 
-15.582 -4.964 37.824 1.00 8L 26 A 
-16. 260 -6. 168 38. 435 1. 00 84. 64 A 
-16.714 -7.072 37.730 1.00 87.24 A 
-16.352 -6.177 39.762 LOO 83.95 A 
-13. 537 -4. 137 36. 751 1. 00 81. 34 A 
-13. 843 -3. 120 36. 127 1. 00 82. 27 A 
-12. 401 -4. 264 37. 428 1. 00 83. 15 A 
-1L403 -3.205 37.484 1.00 86.71 A 
-10. 126 -3. 725 38, 142 1. 00 88. 84 A 
-10. 400 -4. 259 39. 423 1. 00 94. 06 A 
-11. 052 -2. 632 36. 125 1. 00 88. 19 A 



wo 2004/056992 

ATOM 154 0 SER A 52 

ATOM 155 N SER A 53 

ATOM 156 CA SER A 53 

ATOM 157 CB SER A 53 

ATOM 158 OG SER A 53 

ATOM 159 C SER A 53 

ATOM 160 0 SER A 53 

ATOM 161 N TRP A 54 

ATOM 162 CA TRP A 54 

ATOM 163 CB TRP A 54 

ATOM 164 CG TRP A 54 . 

ATOM 165 CD2 TRP A 54 

ATOM 166 CE2 TRP A 54 

ATOM 167 CE3 TRP A 54 

ATOM 168 CDl TRP A 54 

ATOM 169 NEl TRP A 54 

ATOM 170 CZ2 TRP A 54 

ATOM 171 CZ3 TRP A 54 

ATOM 172 CH2 TRP A 54 

ATOM 173 C TRP A 54 

ATOM 174 0 TRP A 54 

ATOM 175 N PHE A 55 

ATOM 176 CA PHE A 55 

ATOM 177 CB PHE A 55 

ATOM 178 CG PHE A 55 

ATOM 179 CDl PHE A 55 

ATOM 180 CD2 PHE A 55 

ATOM 181 CEl PHE A 55 

ATOM 182 CE2 PHE A 55 
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-10. 666 -3. 363 35. 214 1. 00 88. 95 A 

-11. 191 -1. 318 35. 989 1. 00 90. 75 A 

-10. 846 -0. 656 34. 740 1. 00 93. 53 A 

-10.982 0.863 34.888 1.00 94.58 A 

-10. 221 1. 345 35. 985 1. 00 94. 06 A 

-9. 392 -1. 034 34. 485 1. 00 94. 71 A 

-8. 986 -1. 288 33. 350 1. 00 94. 70 A 

-8. 626 -1. 077 35. 573 1. 00 95. 46 A 

-7. 216 -1. 439 35. 542 1. 00 96. 17 A 

-6. 710 -1. 638 36. 966 1. 00 99. 29 A 

-5.362 -2.259 37.036 1.00103.51 A 

-5.075 -3.654 37.188 1.00107.04 A 

-3.669 -3.795 37.159 1.00108.07 A 

-5.870 -4-801 37.344 1.00107.61 A 

-4.160 -1.628 36.926 1.00103.66 A 

-3. 136 -2. 542 36. 999 1. 00106. 47 A 

-3.035 -5.043 37.281 1.00108.58 A 
-5.241 -6.043 37.465 1.00107.90 A 
-3.835 -6.151 37.433 1.00107.76 A 
-7. 044 -2. 733 34. 759 1. 00 95. 39 A 
-6. 128 -2. 870 33. 946 1. 00 96. 21 A 
-7. 930 -3. 684 35. 030 1. 00 93. 38 A 
-7. 917 -4. 975 34. 359 1. 00 91. 11 A 
-8. 759 -5. 978 35. 152 1- 00 87. 81 A 
-8. 933 -7. 302 34. 469 1. 00 82. 50 A 
-7. 837 -8. 109 34. 196 1. 00 79. 44 A 
-10. 201 -7. 745 34. 102 1. 00 80. 69 A 
-8. 001 -9. 339 33. 569 1. 00 78. 70 A 
-10.376 -8.971 33.476 1.00 78.47 A 



wo 2004/056992 

ATOM 183 CZ PHE A 55 

ATOM 184 C PHE A 55 

ATOM 185 0 PHE A 55 

ATOM 186 N ARG A 56 

ATOll 187 CA ARG A 56 

ATOM 188 CB ARG A 56 

ATOM 189 CG ARG A 56 

ATOM 190 CD ARG A 56 

ATOM 191 NE ARG A 56 

ATOM 192 CZ ARG A 56 

ATOM 193 NHl ARG A 56 

ATOM 194 NH2 ARG A 56 

ATOM 195 C ARG A 56 

ATOM 196 0 ARG A 56 

ATOM 197 N GLU A 57 

ATOM 198 CA GLU A 57 

ATOM 199 CB GLU A 57 

ATOM 200 CG GLU A 57 

ATOM 201 CD GLU A 57 

ATOM 202 OEl GLU A 57 

ATOM 203 0E2 GLU A 57 

ATOM 204 C GLU A 57 

ATOM 205 0 GLU A 57 

ATOM 206 N ALA A 58 

ATOM 207 CA ALA A 58 

ATOM 208 CB ALA A 58 

ATOM 209 C ALA A 58 

ATOM 210 0 ALA A 58 

ATOM 211 N LYS A 59 
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-9.275 -9.770 33.208 1.00 78.56 A 
-8. 487 -4. 799 32. 954 1. 00 92. 16 A 
-7. 896 -5. 255 31. 974 1. 00 92. 45 A 
-9. 638 -4. 135 32. 867 1. 00 92. 56 A 
-10. 285 -3. 872 31. 586 1. 00 92. 90 A 
-11. 320 -2. 755 31. 739 1. 00 94. 04 A 
-12. 690 -3. 218 32. 212 1. 00 96. 96 A 
-13. 540 -2. 048 32. 705 1. 00 98. 68 A 
-14.968 -2.368 32.803 1.00101.63 A 
-15.476 -3.458 33.381 1.00101.88 A 
-14.682 -4.369 33.927 1.00102.50 A 
-16.790 -3.636 33.421 1.00100.90 A 
-9. 227 -3. 455 30. 572 1. 00 92. 68 A 
-9. 123 -4. 030 29. 490 1. 00 93. 70 A 
-8. 439 -2. 452 30. 941 1. 00 91. 14 A 
-7. 380 -1. 956 30. 080 1. 00 89. 61 A 
-6. 835 -0. 644 30. 631 1. 00 90. 93 A 
-7. 913 0. 376 30. 947 1. 00 94. 22 A 
-7.384 1.576.31.711 1.00 94.94 A 
-8. 198 2. 461 32. 057 1. 00 94. 57 A 
-6. 160 1. 635 31. 965 1. 00 94. 94 A 
-6. 272 -2. 991 30. 055 1. 00 88. 82 A 
-6. 254 -3. 885 29. 207 1. 00 89. 63 A 
-5. 358 -2. 871 31. Oil 1. 00 87. 18 A 
-4. 222 -3. 777 31. 124 1. 00 86. 44 A 
-3. 286 -3. 285 32. 226 1. 00 85. 99 A 
-4. 621 -5. 233 31. 389 1. 00 84. 70 A 
-4. 558 -5. 702 32. 525 1. 00 85. 72 A 
-5.030 -5.946 30.343 1.00 81.60 A 
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ATOM 


212 


CA 


LYS A 


59 


ATOM 


213 


CB 


LYS A 


59 


ATOM 


214 


CG 


LYS A 


59 


ATOM 


215 


CD 


LYS A 


59 


ATOM 


216 


CE 


LYS A 


59 


ATOM 


217 


NZ 


LYS A 


59 


ATOM 


218 


C 


LYS A 


59 


ATOM 


219 


0 


LYS A 


59 


ATOM 


220 


N 


ALA A 


60 


ATOM 


221 


CA 


ALA A 


60 


ATOM 


222 


CB 


ALA A 


60 


ATOM 


223 


C 


ALA A 


60 


ATOM 


224 


0 


ALA A 


60 


ATOM 


225 


N 


VAL A 


61 


ATOM 


226 


CA 


VAL A 


61 


ATOM 


227 


CB 


VAL A 


61 


ATOM 


228 


CGI VAL A 


61 


ATOM 


229 


CG2 VAL A 


61 


ATOM 


230 


C 


VAL A 


61 


ATOM 


231 


0 


VAL A 


61 


ATOM 


232 


N 


LEU A 


62 


ATOM 


233 


CA 


LEU A 


62 


ATOM 


234 


CB 


LEU A 


62 


ATOM 


235 


CG 


LEU A 


62 



25 ATOM 236 CDl LEU A 62 

ATOM 237 CD2 LEU A 62 

ATOM 238 C LEU A 62 

ATOM 239 0 LEU A 62 

ATOM 240 N TYR A 63 
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-5. 408 -7. 347 30. 486 1. 00 78. 55 A 

-6. 926 -7. 496 30. 586 1. 00 77. 93 A 

-7. 698 -6. 993 29. 391 1. 00 78. 22 A 

-9. 189 -6. 930 29. 701 1. 00 79. 39 A 

-9. 760 -8. 287 30. 103 1. 00 79. 68 A 

-9. 769 -9. 276 28. 990 1. 00 78. 25 A 

-4. 880 -8. 157 29. 317 1. 00 78. 12 A 

-5.082 -9.366 29.245 1.00 77.03 A 

-4.202 -7.479 28.399 1.00 78.69 A 

-3.617 -8.137 27.239 1.00 78.11 A 

-3.852 -7.306 25.987 1.00 77.68 A 

-2. 122 -8. 287 27. 506 1. 00 78. 00 A 

-1.389 -8.895 26.722 1.00 79.90 A 

-1.683 -7.729 28.629 1.00 76.44 A 

-0. 280 -7. 787 29. 023 1. 00 74. 53 A 

0. 300 -6. 361 29. 167 1. 00 73. 76 A 
0. 258 -5. 657 27. 824 1. 00 74. 36 A 
-0.497 -5.570 30.199 1.00 7L 91 A 
-0. 102 -8. 549 30. 340 1. 00 72. 77 A 
0- 669 -8. 153 31. 214 1. 00 72. 52 A 
-0.829 -9.649 30.476 1.00 69.41 A 
-0. 752 -10. 454 31. 680 1. 00 64. 91 A 
-2. 019 -10. 270 32. 524 1. 00 64. 77 A 
-2. 228 -8. 917 33. 220 1. 00 64. 55 A 
-1. 076 -8. 658 34. 180 1. 00 65. 57 A 
-2. 319 -7. 792 32. 191 1. 00 65. 13 A 
-0.555 -11.925 31.354 1.00 61.50 A 
-1. 413 -12. 566 30. 760 1. 00 61. 77 A 
0. 600 -12. 446 31. 738 1. 00 57. 28 A 



wo 2004/056992 

ATOM 241 CA TYR A 63 

ATOM 242 CB TYR A 63 

ATOM 243 CG TYR A 63 

ATOM 244 CDl TYR A 63 



ATOM 


245 


CEl TYR A 


63 


ATOM 


246 


CD2 TYR A 


63 


ATOM 


247 


CE2 TYR A 


63 


ATOM 


248 


CZ 


TYR A 


63 


ATOM 


249 


OH 


TYR A 


63 


ATOM 


250 


C 


TYR A 


63 


ATOM 


251 


0 


TYR A 


63 


ATOM 


252 


N 


MET A 


64 


ATOM 


253 


CA 


MET A 


64 


ATOM 


254 


CB 


MET A 


64 


ATOM 


255 


CG 


MET A 


64 


ATOM 


256 


SD 


MET A 


64 


ATOM 


257 


CE 


MET A 


64 


ATOM 


258 


C 


MET A 


64 


ATOM . 


259 


0 


MET A 


64 


ATOM 


260 


N 


ALA A 


65 


ATOM 


261 


CA 


ALA A 


65 


ATOM 


262 


CB 


ALA A 


65 


ATOM 


263 


C 


ALA A 


65 


ATOM 


264 


0 


ALA A 


65 


ATOM 


265 


N 


LYS A 


66 


ATOM 


266 


CA 


LYS A 


66 


ATOM 


267 


CB 


LYS A 


66 


ATOM 


268 


CG 


LYS A 


66 


ATOM 


269 


CD 


LYS A 


66 
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0. 922 - 


-13. 845 


31. 515 


1.00 52.71 


A 


2. 378 - 


-14. Oil 


31. 031 


1. 00 57. 16 


A 


2. 705 - 


-13. 431 


29. 663 


1. 00 61. 57 


A 


2. 613 - 


-12. 054 


29. 423 


1. 00 60. 81 


A 


2.936 


-11. 517 


28. 178 


1.00 62.65 


A 


3. 130 • 


-14. 262 


28. 612 


1. 00 61. 57 


A 


3. 456 


-13. 734 


27. 361 


1, 00 62. 16 


A 


3. 357 


-12. 358 


27. 152 


1. 00 64. 02 


A 


3. 688 


-11. 812 


25. 927 


1. 00 66. 92 


A 


0.782 


-14. 579 


32. 845 


1. 00 48. 05 


A 


0. 553 


-13. 970 


33. 895 


1. 00 46. 41 


A 


0. 938 


-15. 895 


32. 780 


1. 00 43. 07 


A 


0. 885 


-16. 751 


33. 949 


1. 00 37. 59 


A 


1.044 


-18. 218 


33. 515 


1. 00 33. 62 


A 


1. 270 


-19. 229 


34. 631 


1. 00 34. 88 


A 


1. 253 


-20. 956 


34. 013 


1. 00 32. 69 


A 


-0. 441 


-^21. 029 


33. 468 


1. 00 29. 03 


A 


2.062 


-16. 304 


34.802 


1.00 37.67 


A 


3. 102 


-15. 923 


34.273 


1.00 35.70 


A 


1.887 


-16. 316 


36. 119 


1. 00 38. 51 


A 



2. 959 -15. 928 37. 023 1. 00 36. 56 A 

2. 628 -14. 620 37. 717 1. 00 32. 37 A 

3. 163 -17. 012 38. 052 1. 00 38. 63 A 

2. 299 -17. 862 38. 267 1. 00 39. 28 A 

4. 332 -16. 997 38. 672 1. 00 41. 29 A 

4. 644 -17. 962 39. 709 1. 00 41. 75 A 

6. 048 -18. 539 39. 543 1. 00 42. 34 A 

6. 470 -19. 366 40. 750 1. 00 45. 37 A 

7. 980 -19. 398 40. 965 1. 00 47. 49 A 
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ATOM 


270 


CE 


LYS A 


66 


8, 674 - 


20. 357 


40. 013 


1. 00 50. 27 


A 


ATOM 


271 


NZ 


LYS A 


66 


10. 093 - 


20. 595 


40. 427 


1. 00 49. 08 


A 


ATOM 


272 


C 


LYS A 


66 


4. 594 - 


■17. 174 


40.992 


1. 00 43. 12 


A 


ATOM 


273 


0 


LYS A 


66 


5. 139 - 


-16. 072 


41. 074 


1. 00 42. 51 


A 


ATOM 


274 


N 


THR A 


67 


3. 916 - 


-17. 723 


41. 987 


1. 00 44. 36 


A 


ATOM 


275 


CA 


THR A 


67 


3. 828 - 


-17. 060 


43. 275 


1. 00 45. 19 


A 


ATOM 


276 


CB 


THR A 


67 


2. 391 - 


-16. 536 


43. 554 


1. 00 46. 71 


A 


ATOM 


277 


OGl 


THR A 


67 


2. 030 ■ 


-15. 565 


42. 566 


1. 00 48. 01 


A 


ATOM 


278 


CG2 THR A 


67 


2.308 • 


-15. 892 


44. 930 


1. 00 46, 33 


A 


ATOM 


279 


C 


THR A 


67 


4. 205 ■ 


-18. 087 


44.336 


1. 00 43, 89 


A 


ATOM 


280 


0 


THR A 


67 


3. 664 


-19. 195 


44.358 


1. 00 44. 64 


A 


ATOM 


281 


N 


VAL A 


68 


5. 156 


-17. 745 


45. 194 


1, 00 40. 84 


A 


ATOM 


282 


CA 


VAL A 


68 


5.525 


-18. 679 


46. 237 


1. 00 39. 30 


A 


ATOM 


283 


CB 


VAL A 


68 


7. 063 


-18, 803 


46. 403 


1. 00 40. 93 


A 


ATOM 


284 


CGI VAL A 


68 


7.383 


-19. 742 


47. 585 


1. 00 40. 53 


A 


ATOM 


285 


CG2 VAL A 


68 


7. 673 


-19. 350 


45. 119 


1. 00 36. 88 


A 


ATOM 


286 


C 


VAL A 


68 


4.882 


-18. 161 


47. 505 


1. 00 36. 98 


A 


ATOM 


287 


0 


VAL A 


68 


4.999 


-16. 981 


47. 839 


1.00 32.83 


A 


ATOM 


288 


N. 


VAL A 


69 


4.192 


-19. 060 


48. 192 


.1. 00 38. 01 


A 


ATOM 


289 


CA 


VAL A 


69 


3.475 


-18. 722 


49. 401 


1. 00 40. 63 


A 


ATOM 


290 


CB 


VAL A 


69 


2. 051 


-19. 349 


49. 374 


1.00 42.62 


A 


ATOM 


291 


CGI VAL A 


69 


1. 302 


-19.042 


50.668 


1.00 37.81 


A 


ATOM 


292 


CG2 VAL A 


69 


1. 274 


-18. 813 


48. 160 


1. 00 40. 66 


A 


ATOM 


293 


C 


VAL A 


69 


4. 191 


-19. 161 


50. 662 


1. 00 41. 24 


A 


ATOM 


294 


0 


VAL A 


69 


4.516 


-20. 337 


50. 839 


1. 00 42. 46 


A 


ATOM 


295 


N 


ALA A 


70 


4.423 


-18. 197 


51. 542 


1. 00 40. 47 


A 


ATOM 


296 


CA 


ALA A 


70 


5.079 


-18.463 


52. 808 


1. 00 39. 50 


A 


ATOM 


297 


CB 


ALA A 


70 


6.533 


-18. 046 


52. 737 


1. 00 41. 04 


A 


ATOM 


298 


C 


ALA A 


70 


4.347 


-17. 669 


53.880 


1.00 39.27 


A 
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AT(M 


299 


0 


ALA A 


70 


ATOM 


300 


N 


PRO A 


71 


ATOM 


301 


CD 


PRO A 


71 


ATOM 


302 


CA 


PRO A 


71 


ATOM 


303 


CB 


PRO A 


71 


ATOM 


304 


CG 


PRO A 


71 


ATOM 


305 


C 


PRO A 


71 


ATOM 


306 


0 


PRO A 


71 


ATOM 


307 


N 


SER A 


72 


ATOM 


308 


CA 


SER A 


72 


ATOM 


309 


CB 


SER A 


72 


ATOM 


310 


OG 


SER A 


72 


ATOM 


311 


C 


SER A 


72 


ATOM 


312 


0 


SER A 


72 


ATOM 


313 


N 


THR A 


73 


ATOM 


314 


CA 


THR A 


73 


ATOM 


315 


CB 


THR A 


73 



ATOM 316 OGl THR A 73 

ATOM 317 CG2 THR A 73 

ATOM 318 C THR A 73 

ATOM 319 0 THR A 73 

ATOM 320 N GLU A 74 

ATOM 321 CA GLU A 74 

ATOM 322 CB GLU A 74 

ATOM 323 CG GLU A 74 

ATOM 324 CD GLU A 74 

ATOM 325 OEl GLU A 74 

ATOM 326 0E2 GLU A 74 

ATOM 327 C GLU A 74 
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3. 555 -16. 784 53. 571 1. 00 37. 53 A 

4. 578 -18. 001 55. 156 1. 00 39. 87 A 

5. 257 -19. 227 55. 609 1. 00 40. 51 A 

3. 945 -17. 321 56. 287 1. 00 39. 82 A 
4. 468 -18. 109 57. 482 1. 00 40. 61 A 

4. 598 -19. 485 56. 936 1. 00 38. 21 A 

4. 322 -15. 847 56. 371 1. 00 39. 47 A 

5. 402 -15. 457 55. 928 1. 00 41. 31 A 
3. 437 -15. 034 56. 940 1. 00 39. 29 A 
3. 703 -13. 605 57. 099 1. 00 39. 85 A 

2. 528 -12. 765 56. 610 1. 00 38. 06 A 
1. 574 -12. 600 57. 645 1. 00 36. 83 A 

3. 915 -13. 311 58. 575 1. 00 42. 28 A 



3. 416 - 


-14. 032 


59.445 


1. 00 43. 21 


A 


4. 629 - 


-12. 228 


58. 851 


1. 00 44. 86 


A 


4.928 - 


-11. 823 


60. 219 


1. 00 44. 43 


A 


5. 477 ■ 


-10. 373 


60. 271 


1. 00 42. 84 


A 


6. 640 


-10. 257 


59. 439 


1. 00 41, 61 


A 


5. 863 


-10. 014 


61. 687 


. 1. 00. 42. 56 


A 


3. 748 


-11. 903 


61. 179 


1. 00 45. 50 


A 


3. 906 


-12. 321 


62. 330 


1.00 44.76 


A 


2.568 


-11. 514 


60. 707 


1. 00 47. 50 


A 


1.379 


-11. 506 


61. 553 


1. 00 48. 36 


A 


0. 489 


-10. 330 


61. 177 


1.00 50.79 


A 


-0.323 


-9.789 


62. 322 


1.00 59.06 


A 


0. 517 


-8. 961 


63. 274 


1.00 62.89 


A 


0.946 


-7. 860 


62. 867 


1. 00 63. 68 


A 


0. 754 


-9. 411 


64. 418 


1. 00 65. 54 


A 


0.547 


-12. 775 


61. 510 


1. 00 47. 32 


A 



wo 2004/056992 



ATOM 


328 


0 


GLU A 


74 


ATOM 


329 


N 


GLY A 


75 


ATOM 


330 


CA 


6LY A 


75 


ATOM 


331 


C 


GLY A 


75 


ATOM 


332 


0 


GLY A 


75 


ATOM 


333 


N 


GLY A 


76 


ATOM 


334 


CA 


GLY A 


76 


ATOM 


335 


C 


GLY A 


76 


ATOM 


336 


0 


GLY A 


76 


ATOM 


337 


N 


LEU A 


77 


ATOM 


338 


CA 


LEU A 


77 


ATOM 


339 


CB 


LEU A 


77 


ATOM 


340 


CG 


LEU A 


77 


ATOM 


341 


CDl 


LEU A 


77 


ATOM 


342 


CD2 LEU A 


77 


ATOM 


343 


C 


LEU A 


77 


ATOM 


344 


0 


LEU A 


77 


ATOM 


345 


N 


ASN A 


78 


ATOM 


346. 


CA 


ASN. A 


78 


ATOM 


347 


CB 


ASN A 


78 


ATOM 


348 


CG 


ASN A 


78 


ATOM 


349 


ODI ASN A 


78 


ATOM 


350 


ND2 ASN A 


78 


ATOM 


351 


C 


ASN A 


78 


ATOM 


352 


0 


ASN A 


78 


ATOM 


353 


N 


LEU A 


79 


ATOM 


354 


CA 


LEU A 


79 


ATOM 


355 


CB 


LEU A 


79 


ATOM 


356 


CG 


LEU A 


79 
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-0. 590 -12. 786 61. 971 1. 00 45. 23 A 

1. 104 -13. 849 60. 967 1. 00 48. 50 A 

0. 338 -15. 076 60. 892 1. 00 51. 57 A 

-0. 492 -15. 094 59. 621 1. 00 52. 32 A 

-1. 429 -15. 884 59. 487 1. 00 55. 22 A 

-0. 153 -14. 202 58. 695 1. 00 48. 02 A 

-0. 851 -14. 148 57. 429 1. 00 41. 91 A 

-0. 010 -14. 877 56- 400 1. 00 39. 57 A 

0. 739 -15. 794 56. 737 1. 00 37. 39 A 

-0. 117 -14. 464 55. 144 1. 00 37. 70 A 

0. 647 -15. 099 54. 085 1. 00 35. 31 A 

-0. 269 -15. 889 53. 161 1. 00 34. 86 A 

-1. 165 -16. 945 53. 809 1. 00 37. 16 A 

-1. 925 -17. 682 52. 736 1. 00 36. 06 A 

-0. 326 -17. 909 54. 607 1. 00 41. 20 A 

1. 425 -14. 120 53. 245 1. 00 34. 86 A 

0. 892 -13. 093 52, 831 1. 00 36. 48 A 

2. 697 -14. 450 53. 013 1. 00 35. 83 A 

3. 594 -13. 661 52. 173 1. 00 34. 70 A 

5. 051 -13. 833 52. 588 1. 00 35. 21 A 

5. 513 -12. 770 53. 556 1. 00 35. 91 A 

4.744 -11.876 53.925 1.00 37.78 A 

6. 781 -12. 855 53. 972 1. 00 34. 50 A 

3. 447 -14. 244 50. 799 1. 00 36. 13 A 

3. 528 -15. 464 50. 636 1. 00 40. 71 A 

3. 206 -13. 398 49. 810 1. 00 36. 53 A 

3. 088 -13. 890 48. 448 1. 00 40. 14 A 

1. 702 -13. 583 47. 864 1. 00 42. 52 A 

0. 678 -14. 712 48. 099 1. 00 43. 47 A 
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0. 435 -14. 889 49. 586 1. 00 42. 65 A 

-0. 635 -14. 403 47. 401 1. 00 42. 52 A 

4. 185 -13. 240 47. 638 1. 00 40. 10 A 

4- 192 -12. 023 47. 450 1. 00 42. 17 A 

5. 138 -14. 058 47. 201 1. 00 40. 26 A 

6. 270 -13. 587 46. 409 1. 00 40. 18 A 

7. 612 -14. 139 46. 971 1. 00 39. 78 A 

7. 816 -13. 649 48. 301 1. 00 39. 20 A 

8. 779 -13. 713 46. 104 1. 00 38. 24 A 
6. 069 -14. 086 44. 990 1. 00 40. 51 A 
6. 047 -15. 290 44. 745 1. 00 39. 73 A 
5. 915 -13. 165 44. 053 1. 00 42. 62 A 

5. 692 -13. 569 42. 668 1. 00 47. 88 A 
4. 310 -13. 107 42. 205 1. 00 47. 74 A 
3. 340 -13. 307 43. 224 1. 00 50. 44 A 

6. 743 -13. 071 41. 679 1. 00 49. 35 A 
7.263 -11.957 41.794 1.00 49.68 A 
7. 045 -13. 929 40. 713 1. 00 53. 53 A 
8.001 -13,646 39.655. 1.00 57.80 A 
9. 063 -14. 761 39. 564 1. 00 59. 61 A 
9. 951 -14. 666 40. 685 1. 00 61. 12 A 
9. 854 -14. 653 38. 268 1. 00 59. 28 A 
7. 192 -13. 603 38. 357 1. 00 59. 75 A 

6. 699 -14. 632 37. 884 1. 00 58. 51 A 

7. 050 -12. 407 37. 793 1. 00 62. 90 A 
6. 276 -12. 235 36. 571 1. 00 65. 89 A 
4. 961 -11. 511 36. 871 1. 00 61. 94 A 
5. 135 -10. 148 37. 483 1. 00 57. 31 A 
4. 515 -9. 037 36. 916 1. 00 57. 80 A 
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5.869 -9.979 38.656 1.00 56.46 A 
4. 617 -7. 774 37. 509 1. 00 57. 20 A 
5. 979 -8. 724 39. 257 1. 00 57. 43 A 

5. 351 -7. 618 38. 683 1. 00 58. 05 A 
6. 990 -11. 496 35. 452 1. 00 70. 72 A 
8.068 -10.935 35.639 1.00 71.97 A 

6. 346 -11. 501 34. 288 1. 00 75. 56 A 
6. 854 -10. 856 33. 085 1. 00 77. 58 A 
6.588 -11.760 31.879 1.00 76.28 A 
7. 137 -11. 352 30. 513 1. 00 75. 52 A 
8.635 -11.047 30.622 1.00 76.74 A 
6. 870 -12. 481 29. 515 1. 00 73. 55 A 
6. 156 -9. 517 32. 893 1. 00 79. 65 A 
4. 934 -9. 463 32. 757 1. 00 78. 63 A 
6. 933 -8. 438 32. 899 1. 00 84. 46 A 
6. 378 -7. 100 32. 714 1. 00 90. 39 A 
6. 306 -6. 343 34. 046 1. 00 92. 46 A 
5.538 -5.030 33.952 1.00 95.39 A 
5.562 -4.245 35.251 1.00 99.40 A 
4.834 -2.982 35.124 1.00103.44 A 
4.795 -2.037 36.061 1.00105.03 A 
5.445 -2.204 37.207 1.00106.01 A 
4.105 -0.921 35.852 1.00103.52 A 
7.237 -6.319 31.726 1.00 92.84 A 
8. 449 -6. 178 31. 912 1. 00 93. 32 A 
6. 600 -5. 806 30. 676 1. 00 95. 15 A 
7.311 -5.059 29.653 1.00 96.71 A 
7. 747 -3. 693 30. 203 1. 00 97. 65 A 
6. 654 -2. 621 30. 061 1. 00 99. 15 A 



wo 2004/056992 PCT/JP2003/0 16233 

127 



ATOM 


415 


CD 


LYS A 


86 


6.720 


-1. 537 


31. 131 


1. 00100. 81 


A 


ATOM 


416 


CB 


LYS A 


86 


6.267 


-2. 073 


32. 481 


1. 00101. 99 


A 


ATOM 


417 


NZ 


LYS A 


86 


6.208 


-1.012 


33. 526 


1. 00102. 38 


A 


ATOM 


418 


C 


LYS A 


86 


8.497 


-5. 898 


29. 208 


1. 00 98. 14 


A 


ATOM 


419 


0 


LYS A 


86 


9.621 


-5. 417 


29. 080 


1. 00 97. 38 


A 


ATOM 


420 


N 


ASN A 


87 


8.206 


-7. 180 


28. 998 


1. 00101. 05 


A 


ATOM 


421 


CA 


ASN A 


87 


9. 169 


-8. 177 


28. 547 


1. 00103. 17 


A 


ATOM 


422 


CB 


ASN A 


87 


9. 542 


-7. 902 


27. 089 


1. 00105. 05 


A 


ATOM 


423 


CG 


ASN A 


87 


8. 322 


-7. 843 


26. 180 


1. 00107. 39 


A 


ATOM 


424 


GDI 


ASN A 


87 


7.484 


-6. 946 


26. 299 


1. 00107. 32 


A 


ATOM 


425 


ND2 ASN A 


87 


8. 213 


-8. 809 


25. 273 


1. 00109. 34 


A 


ATOM 


426 


C 


ASN A 


87 


10. 425 


-8. 279 


29. 402 


1. 00103. 13 


A 


ATOM 


427 


0 


ASN A 


87 


10. 526 


-7. 532 


30. 397 


1. 00104. 41 


A 


ATOM 


428 


OT 


ASN A 


87 


11.289 


-9.117 


29. 065 


1. 00101. 73 


A 


ATOM 


429 


C 


CYS A 


89 


11. 135 


-9. 613 


35.440 


1. 00 79, 14 


A 


ATOM 


430 


0 


CYS A 


89 


12. 261 


-9.207 


35. 721 


1. 00 79. 54 


A 


ATOM 


431 


CB 


CYS A 


89 


11. 946 


-11.311 


33. 779 


1.00 82.95 


A 


ATOM 


432 


SG 


CYS A 


89 


11. 778 


-12. 786 


34. 808 


1. 00 94, 11 


A 


ATOM 


433 


N. 


CYS A 


89 


10. 776 


-9.300 


32. 990 


1. 00 79, 52 


A 


ATOM 


434 


CA 


CYS A 


89 


10. 857 


-10. 295 


34. 094 


1. 00 80. 27 


A 


ATOM 


435 


N 


GLU A 


90 


10. 100 


-9. 516 


36. 273 


1. 00 78. 18 


A 


ATOM 


436 


CA 


GLU A 


90 


10. 185 


-8. 842 


37. 571 


1.00 74.49 


A 


ATOM 


437 


CB 


GLU A 


90 


9.472 


-7. 495 


37. 455 


1.00 75.68 


A 


ATOM 


438 


CG 


GLU A 


90 


9.398 


-6.692 


38. 725 


1. 00 80. 75 


A 


ATOM 


439 


CD 


GLU A 


90 


8. 770 


-5. 329 


38. 509 


1. 00 83. 66 


A 


ATOM 


440 


OEl GLU A 


90 


8. 511 


-4.631 


39. 519 


1. 00 87. 73 


A 


ATOM 


441 


0E2 GLU A 


90 


8.540 


-4.957 


37. 334 


1.00 80.98 


A 


ATOM 


442 


C 


GLU A 


90 


9. 615 


-9.632 


38. 758 


1. 00 70. 33 


A 


ATOM 


443 


0 


GLU A 


90 


8. 910 


-10. 621 


38. 581 


1.00 69.86 


A 



wo 2004/056992 

ATOM 444 N THR A 91 

ATOM 445 CA THR A 91 

ATOM 446 CB THR A 91 

ATOM 447 OGl THR A 91 

5 ATOM 448 CG2 THR A 91 

ATOM 449 C THR A 91 



ATOM 


450 


0 


THR A 


91 


ATOM 


451 


N 


LYS A 


92 


ATOM 


452 


CA 


LYS A 


92 


ATOM 


453 


CB 


LYS A 


92 


ATOM 


454 


CG 


LYS A 


92 


ATOM 


455 


CD 


LYS A 


92 


ATOM 


456 


CE 


LYS A 


92 


ATOM 


457 


NZ 


LYS A 


92 


ATOM 


458 


C 


LYS A 


92 


ATOM 


459 


0 


LYS A 


92 


ATOM 


460 


N 


ILE A 


93 


kim 


461 


CA 


ILE A 


93 


ATOM 


462 


CB . 


.ILE A 


93 


ATOM 


463 


CG2 


ILE A 


93 


ATOM 


464 


CGI 


ILE A 


93 


ATOM 


465 


CDl 


ILE A 


93 


ATOM 


466 


C 


ILE A 


93 


ATOM 


467 


0 


ILE A 


93 


ATOM 


468 


N 


MET A 


94 


ATOM 


469 


CA 


MET A 


94 


ATOM 


470 


CB 


MET A 


94 


ATOM 


471 


CG 


MET A 


94 


ATOM 


472 


SD 


MET A 


94 



PCT/JP2003/016233 

128 

9. 928 -9. 188 39. 971 1. 00 66. 65 A 

9. 446 -9. 858 41. 176 1. 00 64. 70 A 

10. 544 -10. 758 41. 812 1. 00 64. 79 A 

10. 763 -11. 908 40. 985 1. GO 66. 28 A 
10.128 -11.221 43.202 1.00 62.60 A 

8. 969 -8. 893 42. 243 1. 00 62. 74 A 

9. 674 -7. 953 42. 593 1. 00 62. 35 A 
7. 775 -9. 148 42. 767 1. 00 61. 97 A 
7.203 -8.314 43.820 1,00 61.35 A 
6. 190 -7. 327 43. 234 1. 00 64. 09 A 

6. 827 -6. 002 42. 810 1. 00 67. 74 A 

7. 705 -5. 439 43. 933 1. 00 69. 95 A 

6. 954 -5. 374 45. 268 1. 00 68. 61 A 

7. 876 -5. 187 46. 421 1. 00 69. 01 A 
6. 562 -9. 113 44. 950 1. 00 59. 21 A 
6. 189 -10. 274 44. 764 1. 00 58. 49 A 
6.433 -8.477 46.116 1.00 57.93 A 

5. 878 -9. 133 47. 300 1. 00 57. 73 A 
6.929 -9.223 48.459 1.00 57.31 A 

6. 352 -10. 027 49. 624 1. 00 53. 34 A 

8. 209 -9. 921 47. 989 1. 00 60. 14 A 
8. 995 -9. 163 46. 915 1. 00 61. 98 A 
4.638 -8.477 47.891 1.00 57.41 A 
4. 690 -7. 348 48. 368 1. 00 58. 52 A 
3. 526 -9. 202 47. 872 1. 00 57. 18 A 
2.275 -8.716 48.446 1.00 56.08 A 
1.094 -9.102 47.552 1.00 57.29 A 
1. 178 -8. 660 46. 094 1. 00 59. 72 A 

-0.043 -9.548 45.028 1.00 66.73 A 



wo 2004/056992 



ATOM 


473 


CE 


MET A 


94 


ATOM 


474 


C 


MET A 


94 


ATOM 


475 


0 


MET A 


94 


ATOM 


476 


N 


VAL A 


95 


ATOM 


477 


CA 


VAL A 


95 


ATOM 


478 


CB 


VAL A 


95 


ATOM 


479 


CGI VAL A 


95 


ATOM 


480 


CG2 VAL A 


95 


ATOM 


481 


C 


VAL A 


95 


ATOM 


482 


0 


VAL A 


95 


ATOM 


483 


N 


LEU A 


96 


ATOM 


484 


CA 


LEU A 


96 


ATOM 


485 


CB 


LEU A 


96 


ATOM 


486 


CG 


LEU A 


96 



ATOM 487 CDl LEU A 96 

ATOM 488 CD2 LEU A 96 

ATOM 489 C LEU A 96 

ATOM 490 0 LEU A 96 

ATOM 491 N GLN A 97 

ATOM 492 CA GLN A 97 

ATOM 493 CB GLN A 97 

ATOM 494 OG GLN A 97 

ATOM 495 CD GLN A 97 

ATOM 496 OEl GLN A 97 

ATOM 497 NE2 GLN A 97 

ATOM 498 C GLN A 97 

ATOM 499 0 GLN A 97 

ATOM 500 N PRO A 98 

ATOM 501 CD PRO A 98 



PCT/JP2003/016233 

129 

-1.634 -9.093 45.788 1.00 58.01 A 
2. 141 -9. 434 49. 799 1. 00 57. 08 A 
2. 504 -10. 613 49. 914 1. 00 58. 30 A 
1.644 -8.738 50.821 1.00 53.57 A 
1.460 -9.360 52.130 1.00 49.11 A 

2. 092 -8. 543 53. 298 1. 00 49. 18 A 
1. 530 -9. 046 54. 624 1. 00 46. 36 A 

3. 620 -8. 677 53. 310 1. 00 46. 36 A 
-0.012 -9.502 52.452 1.00 48.44 A 
-0. 700 -8, 509 52. 651 1. 00 50. 11 A 
-0. 494 -10. 737 52. 509 1. 00 47. 81 A 
-1. 889 -10. 985 52. 852 1. 00 44. 86 A 
-2. 347 -12. 339 52. 306 1. 00 44. 26 A 
-3. 377 -12. 254 51. 178 1. 00 44. 31 A 
-3.072 -IL 080 50.245 1.00 45.94 A 
-3. 370 -13. 565 50. 421 1. 00 42. 82 A 
-2. 031 -10. 968 54. 365 1. 00 43. 84 A 
-1.466 -IL 801 55.070 1.00 42.58 A 
-2. 784 -10. 006 54. 867 1. 00 45. 66 A 
-2. 986 -9. 908 56. 298 1. 00 47. 39 A 
-3. 217 -8. 451 56. 680 1. 00 49. 05 A 
-2.753 -8.111 58.069 1.00 5L 88 A 
-1.240 -8.117 58.188 1.00 52.17 A 
-0.538 -7.474 57.405 1.00 52.83 A 
-0.732 -8.834 59.177 1.00 5L 77 A 
-4. 187 -10. 768 56. 713 1. 00 48. 91 A 
-5. 225 -10. 791 56. 042 1. 00 45. 86 A 
-4. 051 -11. 506 57. 818 1. 00 50. 41 A 
-2. 897 -11. 599 58. 733 1. 00 53. 20 A 
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-5. 166 -12. 347 58. 267 1. 00 52. 85 A 

-4. 566 -13. 109 59. 456 1. 00 54. 22 A 

-3. 519 -12. 157 59. 986 1. 00 54. 74 A 

-6. 368 -11. 469 58. 637 1. GO 51. 82 A 

-6. 194 -10. 401 59. 221 1. 00 52. 75 A 

-7. 578 -11. 909 58. 291 1. 00 50. 67 A 

-8. 778 -11. 123 58. 572 1. 00 49. 91 A 

-9. 428 -10. 698 57. 261 1. 00 50. 29 A 

-9. 809 -11. 808 59. 468 1. 00 51. 08 A 

-10. 991 -11. 910 59. 125 1. 00 51. 56 A 

-9. 352 -12. 282 60. 619 1. 00 53. 49 A 

-10. 245 -12. 920 61. 569 1. 00 55. 78 A 

-10. 778 -14. 305 61. 260 1. 00 56. 87 A 

-11. 526 -14. 869 62. 068 1. 00 58. 84 A 

-10.418 -14.863 60.111 1.00 55.01 A 

-10. 898 -16. 197 59. 773 1. 00 53. 78 A 

-12. 313 -16. 105 59. 194 1. 00 51. 59 A 

-9. 963 -16. 917 58. 799 1. 00 52. 67 A 

-9. 417 -16. 302 57. 882 1. 00 53. 80 A 

-9. 760 -18. 231 58. 997 1. 00 50. 85 A 

-10. 339 -19. 068 60. 065 1. 00 49. 23 A 

-8. 887 -19. 024 58. 121 1. 00 49. 90 A 

-9. 110 -20. 457 58. 616 1. 00 49. 27 A 

-9. 415 -20. 273 60. 066 1. 00 47. 89 A 

-9. 336 -18. 841 56. 672 1. 00 48, 42 A 

-10. 544 -18. 874 56. 405 1. 00 49. 19 A 

-8. 383 -18. 649 55. 752 1. 00 45. 93 A 

-8. 726 -18. 444 54. 342 1. 00 45. 39 A 

-9. 323 -17. 059 54. 045 1. 00 45. 32 A 
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-9, 872 -16. 787 52. 963 1. 00 42. 49 A 

-9. 202 -16. 172 55. 025 1. 00 43. 72 A 

-9. 727 -14. 822 54. 907 1. 00 42. 49 A 

-10.847 -14.611 55.926 1.00 41.21 A 

-12. 101 -15. 334 55. 571 1. 00 40. 30 A 

-12. 547 -16. 564 55. 914 1. 00 42. 49 A 

-13. 028 -14. 820 54. 690 1. 00 40. 22 A 

-13. 993 -15. 701 54. 504 1. 00 41. 84 A 

-13. 724 -16. 770 55. 235 1. 00 45. 92 A 

-8. 621 -13. 831 55. 142 1. 00 41. 81 A 

-8. 072 -13. 746 56. 242 1. 00 41. 25 A 

-8. 285 -13. 083 54. 107 1. 00 41. 35 A 

-7. 221 -12. 110 54. 255 1. 00 43. 95 A 

-5. 999 -12. 584 53. 487 1. 00 40. 86 A 

-5. 594 -13. 968 53. 900 1. 00 40. 55 A 

-4. 701 -14, 167 54. 953 1. 00 41. 09 A 

-4. 358 -15. 442 55. 362 1. 00 41. 55 A 

-6. 138 -15. 089 53. 265 1. 00 38. 66 A 

-5. 802 -16. 371 53. 667 1. 00 38. 48 A 

-4. 914 -16. 545 54. 716 1. 00 40. 67 A 

-4. 593 -17. 811 55. 135 1. 00 45. 56 A 

-7. 604 -10. 720 53. 804 1. 00 47. 35 A 

-8. 684 -10. 487 53. 249 1. 00 48. 78 A 

-6.684 -9.802 54.048 1.00 51.30 A 

-6. 857 -8. 414 53. 683 1. 00 52. 89 A 

-7.216 -7.598 54.931 1.00 48.76 A 

-8.639 -7.407 54.957 1.00 46.67 A 

-6. 499 -6. 270 54. 948 1. 00 47. 39 A 

-5. 565 -7. 937 53. 034 1. 00 57. 01 A 
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ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
5 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
10 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
15 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
20 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
25 ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 
ATOM 



560 0 THR A 106 

561 N TYR A 107 

562 CA TYR A 107 

563 CB TYR A 107 

564 CG TYR A 107 

565 CDl TYR A 107 

566 CEl TYR A 107 

567 CD2 TYR A 107 

568 CE2 TYR A 107 

569 CZ TYR A 107 

570 OH TYR A 107 

571 C TYR A 107 

572 0 TYR A 107 

573 N SBR A 108 

574 CA SER A 108 

575 CB SER A 108 

576 OG SER A 108 

577 C SER A 108 

578 0 SER A 108 

579 N SER A 109 

580 CA SER A 109 

581 CB SER A 109 

582 06 SER A 109 

583 C SER A 109 

584 0 SER A 109 

585 N PRO A 110 

586 CD PRO A 110 

587 CA PRO A 110 

588 CB PRO A 110 



-4.475 -8.326 53.447 1.00 57.07 A 

-5.695 -7.106 52.007 1.00 63.36 A 

-4. 530 -6, 607 51. 293 1. 00 72. 56 A 

-4. 409 -7. 355 49. 968 1. 00 73. 77 A 

-3. 209 -6. 940 49. 175 1. 00 77. 55 A 

-1.930 -7.033 49.723 1.00 78.79 A 

-0. 816 -6. 592 49. 023 1. 00 81. 45 A 

-3.348 -6.400 47.897 1.00 79.21 A 

-2. 239 -5. 954 47. 183 1. 00 80. 59 A 

-0. 975 -6, 050 47. 754 1. 00 81. 83 A 

0. 128 -5. 593 47. 070 1. 00 82. 92 A 

-4. 531 -5. 087 51. 049 1. 00 78. 59 A 

-5. 565 -4. 432 51. 172 1. CO 80. 57 A 

-3. 362 -4. 541 50. 701 1. 00 84. 94 A 

-3.186 -3. 102 50.445 1.00 90.11 A 

-1. 694 -2. 750 50. 393 1. 00 91. 85 A 

-1. 053 -3. 346 49. 277 1. 00 92. 66 A 

-3. 857 -2. 620 49. 161 1. 00 94. 11 A 

-4. 755 -3. 282 48. 644 1. 00 95. 60 A 

-3. 413 -1. 476 48. 637 1. 00 98. 37 A 

-4.018 -0.920 47.424 1.00102.82 A 

-4.804 0.347 47.772 1.00102.05 A 

-3.931 1.407 48.119 1.00101.78 A 

-3.098 -0.603 46.239 1.00106.03 A 

-3.205 0.471 45.638 1.00107.26 A 

-2.184 -1.523 45.882 1.00108.55 A 

-1.863 -2.824 46.492 1.00109.04 A 

-1.297 -1.253 44.747 1.00109.83 A 

-0.192 -2.281 44.930 1.00109.77 A 



589 


CG 


PRO A 110 


590 


C 


PRO A 110 


591 


0 


PRO A 110 


592 


N 


HIS A 111 


593 


CA 


HIS A 111 


594 


CB 


HIS A 111 


595 


CG 


HIS A 111 


596 


CD2 


HIS A 111 


597 


NDl HIS A 111 


598 


CEl HIS A 111 


599 


NE2 HIS A 111 


600 


C 


HIS A 111 


601 


0 


HIS A 111 


602 


N 


SER A 112 


603 


CA 


SER A 112 


604 


CB 


SER A 112 


605 


06 


SER A 112 


606 


C 


SER A 112 


607 


0 


SER A 112 


608 


N 


GLY A 113 


609 


CA 


GLY A 113 


610 


C 


GLY A 113 


611 


0 


GLY A 113 


612 


N 


SER A 114 



613 CA SER A 114 

614 CB SER A 114 

615 OG SER A 114 

616 C SER A 114 

617 0 SER A 114 



133 

-0.956 -3.452 45.446 1.00109.90 
-2.086 -1.467 43.452 1.00110.93 
-3.207 -1.985 43.482 1.00110.51 
-1.495 -1.087 42.323 1.00111.85 
-2.161 -1.204 41.028 1.00112.29 
-2.707 -2.620 40.798 1.00113.17 
-1.666 -3.696 40.869 1. 00U5. 64 
-1.106 -4.458 39.901 1.00116.28 
-1.092 -4.101 42.055 1.00116,85 
-0.224 -5.067 41.815 1.00117.01 
-0.213 -5.303 40.514 1.00117.62 
-3.318 -0.214 41.054 1.00112.02 
-3.121 0.994 40.901 1.00111.74 
HL524 -0.735 41.257 1.00112.13 
-5.720 0.096 41.332 1.00111.51 
-6.390 0.225 39.958 1.00112.93 
-7.103 -0.953 39.618 1.00112.49 
-6.686 -0.563 42.303 1.00109.76 
-7.174 -1.668 42.057 1.00109.39 
-6.957 0.108 43.414 1.00107.11 
-7.871 -0.458 44.383 1.00103.45 
-7.781 0.218 45.731 1.00101.21 
-7.451 1.407 45.832 1.00103.49 
-8. 072 -0. 550 46. 772 1. 00 95. 74 
-8. 045 -0. 042 48. 134 1. 00 89. 73. 
-9. 398 0. 595 48. 466 1. 00 92. 13 
-10. 475 -0. 257 48. 097 1. 00 94. 65 
-7. 752 -1. 200 49. 073 1. 00 84. 14 
-6. 641 -1. 714 49. 107 1. 00 84. 52 
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ATOM 


618 


N 


ILE A 115 


-8. 750 


ATOM 


619 


CA 


ILE A 115 


-8. 583 


ATOM 


620 


CB 


ILE A 115 


-9. 162 


ATOM 


621 


CG2 


ILE A 115 


-8. 163 


ATOM 


622 


CGI 


ILE A 115 


-10. 488 


ATOM 


623 


CDl 


ILE A 115 


-11. 223 


ATOM 


624 


C 


ILE A 115 


-9. 311 


ATOM 


625 


0 


ILE A 115 


-10. 514 


ATOM 


626 


N 


HIS A 116 


-8. 569 


ATOM 


627 


CA 


HIS A 116 


-9. 157 


ATOM 


628 


CB 


HIS A 116 


-8. 219 


ATOM 


629 


CG 


HIS A 116 


-8. 046 


ATOM 


630 


CD2 HIS A 116 


-7. 667 


ATOM 


631 


NDl HIS A 116 


-8. 252 


ATOM 


632 


CEl HIS A 116 


-8. 006 


ATOM 


633 


NE2 HIS A 116 


-7.648 


ATOM 


634 


C 


HIS A 116 


-9. 420 


ATOM 


635 


0 


HIS A 116 


-8. 579 


ATOM 


636 


N 


SER A 117 


-10. 607 


ATOM 


637 


CA 


SER A 117 


-10. 952 


ATOM 


638 


CB 


SER A 117 


-12. 363 


ATOM 


639 


OG 


SER A 117 


-12. 451 


ATOM 


640 


C 


SER A 117 


-10. 882 


ATOM 


641 


0 


SER A 117 


-11. 744 


ATOM 


642 


N 


VAL A 118 


-9. 832 


ATOM 


643 


CA 


VAL A 118 


-9.604 


ATOM 


644 


CB 


VAL A 118 


-8. 088 


ATOM 


645 


CGI VAL A 118 


-7. 839 


ATOM 


646 


CG2 VAL A 118 


-7. 599 
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-1. 605 


49. 843 


1. 00 77. 31 


A 


-2. 725 


50. 745 


1. 00 71. 63 


A 


-2. 436 


52. 135 


1. 00 71. 29 


A 


-1. 654 


52. 951 


1. 00 71. 00 


A 


-1. 683 


52. 001 


1. 00 73. 17 


A 


-1. 500 


53. 317 


1. 00 76. 01 


A 


-3. 908 


50. 139 


1. 00 68. 78 


A 


-3. 852 


49. 887 


1. 00 70. 59 


A 


-4. 973 


49. 879 


1. 00 63. 17 


A 


-6.162 


49. 308 


1. 00 56. 48 


A 


-6.768 


48. 269 


1. 00 52. 58 


A 


-5. 922 


47. 048 


1. 00 52. 19 


A 


-4. 630 


46. 903 


1. 00 51. 18 


A 


-6.406 


45. 772 


1. 00 53. 39 


A 


-5. 450 


44. 894 


1. 00 52. 34 


A 


-4.362 


45. 554 


1. 00 52. 64 


A 


-7. 166 


50. 410 


1. 00 54. 37 


A 


-7. 379 


51. 273 


1. 00 56. 26 


A 


-7. 754 


50. 401 


1. 00 51. 47 


A 


-8. 770 


51. 381 


1. 00 48. 84 


A 


-8. 566 


51. 918 


1. 00 50. 14 


A 


-7. 332 


52. 601 


1. 00 59. 59 


A 


-10. 032 


50. 563 


1.00 45.66 


A 


-10. 289 


49. 721 


1. 00 45. 39 


A 


-10. 804 


50. 800 


1. 00 42. 70 


A 


-12. 030 


50. 055 


1.00 39.83 


A 


-12. 175 


49. 706 


1. 00 39. 01 


A 


-13. 416 


48. 830 


1. 00 34, 52 


A 


-10. 907 


49. 022 


1. 00 33. 42 


A 
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ATOM 


647 


C 


VAL A 118 


ATOM 


648 


0 


VAL A 118 


ATOM 


649 


N 


SER A 119 


ATOM 


650 


CA 


SER A 119 


ATOM 


651 


CB 


SER A 119 


ATOM 


652 


OG 


SER A 119 


ATOM 


653 


C 


SER A 119 


ATOM 


654 


0 


SER A 119 


ATOM 


655 


N 


VAL A 120 


ATOM 


656 


CA 


VAL A 120 


ATOM 


657 


CB 


VAL A 120 


ATOM 


658 


CGI 


VAL A 120 


ATOM 


659 


CG2 VAL A 120 


ATOM 


660 


C 


VAL A 120 


ATOM 


661 


0 


VAL A 120 


ATOM 


662 


N 


VAL A 121 


ATOM 


663 


CA 


VAL A 121 


ATOM 


664 


CB 


VAL A 121 


ATOM 


665 


CGI VAL A 121 


ATOM 


666 


CG2 VAL A 121 


ATOM 


667 


C 


VAL A 121 


ATOM 


668 


0 


VAL A 121 


ATOM 


669 


N 


GLU A 122 


ATOM 


670 


CA 


GLU A 122 


ATOM 


671 


CB 


GLU A 122 


ATOM 


672 


C6 


GLU A 122 


ATOM 


673 


CD 


GLU A 122 


ATOM 


674 


OEl GLU A 122 


ATOM 


675 


0E2 GLU A 122 
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10. 068 -13. 258 50. 826 1. 00 38. 57 A 

-9. 781 -13. 414 52. 030 1. 00 35. 32 A 

-10. 789 -14. 124 50. 122 1. 00 36. 68 A 

-11. 289 -15. 359 50. 718 1. 00 36. 15 A 

-12. 798 -15. 274 51. 001 1. 00 33. 83 A 

-13. 533 -15. 202 49. 792 1. 00 29. 76 A 

-11. 038 -16. 501 49. 762 1. 00 36. 50 A 

-11. 099 -16. 336 48. 533 1. 00 34. 43 A 

-10. 760 -17. 663 50. 340 1. 00 36. 83 A 

-10. 513 -18. 864 49. 567 1. 00 36. 43 A 

-9. 653 -19. 861 50. 355 1. 00 33. 61 A 

-9. 535 -21. 166 49. 584 1. 00 27. 88 A 

-8. 270 -19. 250 50. 629 1. 00 31. 31 A 

-11. 854 -19. 490 49. 274 1. 00 39. 98 A 

-12. 484 -20. 053 50. 170 1. 00 42. 93 A 

-12. 304 -19. 385 48. 027 1. 00 40. 55 A 

-13. 593 -19. 959 47. 654 1. 00 41. 92 A 

-13. 989 -19, 551 46. 234 1. 00 38. 14 A 

-15. 379 -20. 125 45. 891 1. 00 32. 71 A 

-13. 961 -18. 030 46. 120 1. 00 38. 48 A 

-13. 563 -21. 485 47. 725 1. 00 44. 84 A 

-14. 395 -22. 103 48. 386 1. 00 46. 44 A 

-12, 593 -22. 080 47. 034 1, 00 45. 48 A 

-12. 429 -23. 527 46. 993 1. 00 41. 76 A 

-13. 139 -24- 092 45. 766 1. 00 39. 34 A 

-13. 627 -25. 518 45. 910 1. 00 37. 67 A 

-14, 569 -25. 899 44. 789 1. 00 39. 19 A 

-14. 093 -26. 096 43. 656 1. 00 43. 74 A 

-15. 789 -25. 984 45. 028 1. 00 39. 37 A 
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ATOM 


676 


C 


GLU A 122 


ATOM 


677 


0 


GLU A 122 


ATOM 


678 


N 


ALA A 123 


ATOM 


679 


CA 


ALA A 123 


ATOM 


680 


CB 


ALA A 123 


ATOM 


681 


C 


ALA A 123 


ATOM 


682 


0 


ALA A 123 


ATOM 


683 


N 


ASN A 124 


ATOM 


684 


CA 


ASN A 124 


ATOM 


685 


C8 


ASN A 124 


ATOM 


686 


CG 


ASN A 124 


ATOM 


687 


ODl 


ASN A 124 


ATOM 


688 


ND2 ASN A 124 


ATOM 


689 


C 


ASN A 124 


ATOM 


690 


0 


ASN A 124 


ATOM 


691 


N 


TYR A 125 


ATOM 


692 


CA 


TYR A 125 


ATOM 


693 


CB 


TYR A 125 


ATOM 


694 


CG 


TYR A 125 


ATOM 


695 


CDl 


TYR A 125 


ATOM 


696 


CEl 


TYR A 125 


ATOM 


697 


CD2 TYR A 125 


ATOM 


698 


CE2 TYR A 125 


ATOM 


699 


CZ 


TYR A 125 


ATOM 


700 


OH 


TYR A 125 


ATOM 


701 


C 


TYR A 125 


ATOM 


702 


0 


TYR A 125 


ATOM 


703 


N 


ASP A 126 


ATOM 


704 


CA 


ASP A 126 
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10. 937 -23. 749 46. 863 1. 00 41. 01 A 

10. 235 -22. 884 46. 325 1. 00 40. 90 A 

10. 452 -24. 890 47. 357 1. 00 39. 08 A 

-9. 028 -25. 191 47. 289 1. 00 38. 09 A 

-8. 300 -24. 367 48. 308 1. 00 33. 08 A 

-8. 635 -26. 668 47. 456 1. 00 39. 43 A 

-9. 014 -27. 323 48. 420 1. 00 39. 20 A 

-7. 864 -27. 170 46. 495 1. 00 42. 59 A 

-7. 347 -28. 532 46. 525 1. 00 47. 72 A 

-7. 603 -29. 251 45. 201 1. 00 50. 83 A 

-7. 084 -30. 673 45. 210 1. 00 52. 71 A 

-6. 047 -30. 957 45. 809 1. 00 54. 16 A 

-7. 794 -31. 573 44. 536 1. 00 54. 16 A 

-5. 857 -28. 278 46. 683 1. 00 51. 11 A 

-5. 143 -28. 071 45. 699 1. 00 51. 57 A 

-5. 396 -28. 297 47. 928 1. 00 54. 48 A 

-4. 007 -27. 993 48. 235 1. 00 54. 44 A 

-3. 734 -28. 230 49. 727 1. 00 56. 30 A 

-3.279 -29.620 50.088 .1.00 63,82 A 

-4. 195 -30. 627 50. 397 1. 00 65. 44 A 

-3.. 760 -31. 906 50. 761 1. 00 68. 05 A 

-1. 917 -29. 925 50. 147 1. 00 67. 54 A 

-1. 472 -31. 193 50. 504 1. 00 69. 05 A 

-2. 393 -32. 179 50. 810 1. 00 69. 43 A 

-1. 929 -33. 430 51. 161 1. 00 70. 34 A 

-2. 930 -28. 650 47. 365 1. 00 53. 21 A 

-1. 757 -28. 278 47. 444 1. 00 53. 08 A 

-3. 306 -29. 603 46. 521 1. 00 51. 21 A 

-2. 309 -30. 229 45. 654 1. 00 50. 82 A 
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ATOM 


705 


CB 


ASP A 


126 


ATOM 


706 


CG 


ASP A 


126 


ATOM 


707 


ODl ASP A 


126 


ATOM 


708 


0D2 ASP A 


126 


ATOM 


709 


C 


ASP A 


126 


ATOM 


710 


0 


ASP A 


126 


ATOM 


711 


N 


GLU A 


127 


ATOM 


712 


CA 


GLU A 


127 


ATOM 


713 


CB 


GLU A 


127 


ATOM 


714 


CG 


GLU A 


127 


ATOM 


715 


CD 


GLU A 


127 


ATOM 


716 


OEl 


GLU A 


127 


ATOM 


717 


0E2 GLU A 


127 


ATOM 


718 


C 


GLU A 


127 


ATOM 


719 


0 


GLU A 


127 


ATOM 


720 


N 


TYR A 


128 


ATOM 


721 


CA 


TYR A 


128 


ATOM 


722 


CB 


TYR A 


128 


ATOM 


723 


CG 


TYR A 


128 


ATOM 


724 


CDl TYR A 


128 


ATOM 


725 


CEl 


TYR A 


128 


ATOM 


726 


CD2 TYR A 


128 


Aim 


727 


CE2 TYR A 


128 


ATOM 


728 


CZ 


TYR A 


128 


ATOM 


729 


OH 


TYR A 


128 


ATOM 


730 


C 


TYR A 


128 


ATOM 


731 


0 


TYR A 


128 


ATOM 


732 


N 


ALA A 


129 


ATOM 


733 


CA 


ALA A 


129 
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-2. 291 -31. 746 45. 821 1. 00 50. 35 A 

-1. 829 -32. 174 47. 178 1. 00 51. 64 A 

-0. 687 -31. 842 47. 557 1. 00 57. 64 A 

-2. 613 -32. 851 47. 865 1. 00 50. 91 A 

-2. 616 -29. 936 44. 204 1. 00 49. 67 A 

-1. 801 -30. 214 43. 321 1. 00 49. 83 A 

-3. 789 -29. 356 43. 969 1. 00 48. 57 A 

-4. 249 -29. 088 42. 613 1. 00 47. 68 A 

-5. 536 -29. 886 42. 381 1. 00 49. 84 A 

-5. 846 -30. 274 40. 949 1. 00 53. 65 A 

-7. 135 -31. 087 40. 846 1. 00 57. 80 A 

-7. 293 -32. 051 41. 626 1. 00 59. 17 A 

-7. 989 -30. 767 39. 987 1. 00 60. 10 A 

-4. 481 -27. 619 42. 260 1. 00 45. 31 A 

-3. 827 -27. 077 41. 362 1. 00 44. 52 A 

-5. 397 -26. 970 42. 970 1. 00 41. 80 A 

-5. 734 -25. 590 42. 657 1. 00 37. 85 A 

-6. 814 -25. 556 41. 583 1. 00 37. 33 A 

-8. 148 -26. 061 42. 113 1. 00 37. 22 A 

-8. 439 -27. 433 42. 131 1. 00 37. 72 A 

-9. 613 -27. 917 42. 709 1. 00 36. 03 A 

-9. 080 -25. 177 42. 687 1. 00 36. 78 A 

-10. 260 -25. 650 43. 271 1. 00 36. 78 A 

-10. 517 -27. 027 43. 278 1. 00 38. 06 A 

-11. 661 -27. 516 43. 867 1. 00 38. 71 A 

-€. 283 -24. 823 43. 842 1. 00 38. 21 A 

-6. 538 -25. 378 44. 917 1. 00 38. 98 A 

-6. 513 -23. 536 43. 608 1. 00 36. 38 A 

-7. 074 -22. 675 44. 620 1. 00 36. 08 A 
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ATOM 


734 


CB ALA A 129 


-5. 979 -22. 118 


45. 531 


1. 00 33. 11 


A 




ATOM 


735 


C ALA A 129 


-7. 800 -21. 555 


43. 923 


1.00 38.48 


A 




ATOM 


736 


0 ALA A 129 


-7. 239 -20. 857 


43. 073 


1.00 41.82 


A 




ATOM 


737 


N LEU A 130 


-9, 068 -21. 402 


44. 269 


1.00 39.88 


A 


5 


ATOM 


738 


CA LEU A 130 


-9. 889 -20. 353 


43. 699 


1.00 39.61 


A 




ATOM 


739 


CB LEU A 130 


-11. 242 -20. 931 


43. 276 


1.00 40.60 


A 




ATOM 


740 


CG LEU A 130 


-12. 118 -20. 126 


42. 305 


1.00 43.04 


A 




ATOM 


741 


CDl LEU A 130 


-13. 577 -20. 402 


42. 644 


1.00 43.37 


A 




ATOM 


742 


CD2 LEU A 130 


-11. 828 -18. 615 


42. 409 


1. 00 42. 58 


A 


10 


ATOM 


743 


C LEU A 130 


-10. 080 -19. 287 


44. 788 


1. 00 40. 62 


A 




ATOM 


744 


0 LEU A 130 


-10. 650 -19. 571 


45. 848 


1.00 40.06 


A 




ATOM 


745 


N LEU A 131 


-9. 588 -18. 073 


44. 540 


1. 00 42. 77 


A 




ATOM 


746 


CA LEU A 131 


-9. 729 -16. 992 


45. 518 


1.00 42.89 


A 




ATOM 


747 


CB LEU A 131 


-8. 394 -16. 328 


45. 830 


1. 00 42. 47 


A 


15 


ATOM 


748 


CG LEU A 131 


-7. 096 -17. 120 


45. 887 


1. 00 46. 12 


A 




ATOM 


749 


CDl LEU A 131 


-5. 972 -16. 158 


46. 240 


1. 00 45. 03 


A 




ATOM 


750 


CD2 LEU A 131 


-7.207 -18.267 


46. 896 


1. 00 48. 77 


A 




ATOM 


751 


C LEU A 131 


-10. 648 -15. 911 


44.995 


1. 00 43. 71 


A 




ATOM 


752 


0 LEU A. 131 


-10. 784 -15. 720 


43. 777 


1.00 43.25 


A 


20 


ATOM 


753 


N PHE A 132 


-11. 274 -15. 196 


45. 922 


1. 00 44. 52 


A 




ATOM 


754 


CA PHE A 132 


-12. 156 -14. 096 


45. 560 


1. 00 44. 69 


A 




ATOM 


755 


CB PHE A 132 


-13. 604 -14. 419 


45. 940 


1. 00 47. 03 


A 




ATOM 


756 


CG PHE A 132 


-14. 554 -13. 278 


45. 704 


1.00 50.56 


A 




ATOM 


757 


CDl PHE A 132 


-14.952 -12.942 


44.413 


1.00 50.73 


A 


25 


ATOM 


758 


CD2 PHE A 132 


-15. 030 -12. 518 


46. 775 


1.00 53.02 


A 




ATOM 


759 


CEl PHE A 132 


-15. 808 -11. 869 


44.181 


1.00 50.28 


A 




ATOM 


760 


CE2 PHE A 132 


-15.885 -11.443 


46. 558 


1. 00 53. 82 


A 




ATOM 


761 


CZ PHE A 132 


-16. 276 -11. 116 


45. 251 


1.00 51.52 


A 




ATOM 


762 


C PHE A 132 


-11.685 -12.823 


46. 277 


1.00 43.70 


A 
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ATOM 763 0 PHE A 132 

ATOM 764 N SER A 133 

ATOM 765 CA SER A 133 

ATOM 766 CB SER A 133 



ATOM 


767 


06 


SER A 133 


ATOM 


768 


C 


SER A 133 


ATOM 


769 


0 


SER A 133 


ATOM 


770 


N 


ARC A 134 


ATOM 


771 


CA 


ARC A 134 


ATOM 


772 


CB 


ARC A 134 


ATOM 


773 


CG 


ARC A 134 


ATOM 


774 


CD 


ARC A 134 


ATOM 


775 


NE 


ARG A 134 


ATOM 


776 


cz 


ARG A 134 


ATOM 


777 


NHl AR6 A 134 


ATOM 


778 


NH2 ARC A 134 


ATOM 


779 


C 


ARG A 134 


ATOM 


780 


0 


ARG A 134 


ATOM 


781 


N 


GLY A 135 


ATOM 


782 


CA 


GLY A 135 


ATOM 


783 


C 


GLY A 135 


ATOM 


784 


0 


GLY A 135 


ATOM 


785 


N 


THR A 136 


ATOM 


786 


CA 


THR A 136 


ATOM 


787 


CB 


THR A 136 


ATOM 


788 


OGl THR A 136 


ATOM 


789 


CG2 THR A 136 


ATOM 


790 


C 


THR A 136 


ATOM 


791 


0 


THR A 136 
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11. 307 -12. 859 47. 460 1. 00 42. 17 A 
11. 704 -11. 709 45. 549 1. 00 41. 97 A 
•11. 283 -10. 427 46. 089 1. 00 43. 63 A 
-9. 939 -10. 019 45. 500 1. 00 45. 00 A 
-8. 966 -11. 025 45. 678 1. 00 51. 07 A 
-12. 288 -9. 321 45. 791 1. 00 44. 02 A 
-12. 542 -8. 972 44. 641 1. 00 43. 30 A 
-12.852 -8.756 46.841 1.00 46.89 A 
-13.812 -7.679 46.679 1.00 50.11 A 
-15. 161 -8. 079 47. 299 1. 00 48. 79 A 
-15. 081 -8. 394 48. 774 1. 00 44. 61 A 
-16. 347 -9. 035 49. 281 1. 00 45. 37 A 
-16. 258 -9. 372 50. 700 1. 00 48. 80 A 
-16. 123 -8. 480 51. 682 1. 00 49. 92 A 
-16. 060 -7. 179 51. 412 1. 00 48. 02 A 
-16. 051 -8. 894 52. 941 1. 00 48. 55 A 
-13. 229 -6. 450 47. 380 1. 00 52. 29 A 
-12.667 -6.561 48.478 1.00 51.57 A 
-13. 341 -5. 293 46. 729 1. 00 51. 95 A 
-12. 825 -4. 063 47. 305 1. 00 53. 96 A 
-13. 709 -2. 884 46. 942 1. 00 57. 08 A 
-14. 756 -3. 065 46. 324 1. 00 56. 19 A 
-13.296 -1.678 47.325 1.00 60.63 A 
-14.070 -0.487 47.004 1.00 64.41 A 
-15. 524 -0. 631 47. 508 1. 00 64. 44 A 
-16. 384 0. 228 46. 746 1. 00 67. 53 A 
-15.622 -0.267 48.981 1. 00 59.31 A 
-13. 475 0. 793 47. 590 1. 00 66. 65 A 
-13.016 0.811 48.734 1.00 66.93 A 
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5 



10 



15 



20 



25 



ATOM 


792 


N 


LYS A 137 


-13. 469 


1.864 


46. 800 


1. 00 68. 98 


A 


ATOM 


793 


CA 


LYS A 137 


-12. 963 


3.141 


47.297 


1. 00 71. 69 


A 


ATOM 


794 


CB 


LYS A 137 


-12. 422 


4.005 


46. 154 


1. 00 70. 74 


A 


ATOM 


795 


CG 


LYS A 137 


-10. 967 


3. 727 


45. 804 


1. 00 70. 35 


A 


ATOM 


796 


CD 


LYS A 137 


-10. 796 


2. 436 


45. 030 


1. 00 70. 21 


A 


ATOM 


797 


CE 


LYS A 137 


-11. 240 


2.603 


43. 591 


1. 00 71. 89 


A 


ATOM 


798 


NZ 


LYS A 137 


-10. 407 


3.632 


42. 890 


1. 00 73. 45 


A 


ATOM 


799 


C 


LYS A 137 


-14. 147 


3. 833 


47. 965 


1. 00 73. 03 


A 


ATOM 


800 


0 


LYS A 137 


-13. 991 


4.803 


48. 723 


1, 00 74. 00 


A 


ATOM 


801 


N 


GLY A 138 


-15. 329 


3.298 


47. 675 


1. 00 71. 01 


A 


ATOM 


802 


CA 


GLY A 138 


-16. 562 


3.826 


48. 217 


1. 00 68. 95 


A 


ATOM 


803 


C 


GLY A 138 


-17. 727 


3.326 


47. 386 


1. 00 68. 09 


A 


ATOM 


804 


0 


GLY A 138 


-17. 521 


2.676 


46. 360 


1. 00 64. 95 


A 


ATOM 


805 


N 


PRO A 139 


-18. 968 


3.639 


47. 788 


1. 00 69. 29 


A 


ATOM 


806 


CD 


PRO A 139 


-19. 280 


4.704 


48. 760 


1. 00 69. 05 


A 


ATOM 


807 


CA 


PRO A 139 


-20. 180 


3.213 


47. 075 


1. 00 68. 53 


A 


ATOM 


808 


CB 


PRO A 139 


-21. 285 


3, 989 


47. 787 


1. 00 68. 70 


A 


ATOM 


809 


CG 


PRO A 139 


-20. 575 


5. 246 


48. 222 


1. 00 69. 56 


A 


. ATOM 


. 810 


C 


PRO A 139 


-20. 127 


3.519 


45. 584 


.1. 00 67. 82 


A 


ATOM 


811 


0 


PRO A 139 


-19. 480 


4.477 


45. 165 


1. 00 70. 47 


A 


ATOM 


812 


N 


GLY A 140 


-20. 805 


2. 706 


44. 783 


1. 00 67. 01 


A 


ATOM 


813 


CA 


GLY A 140 


-20. 805 


2.928 


43. 347 


1. 00 69. 03 


A 


ATOM 


814 


C 


GLY A 140 


-19. 445 


2.699 


42. 710 


1. 00 70. 29 


A 


ATOM 


815 


0 


GLY A 140 


-19. 263 


2. 910 


41. 506 


1. 00 67. 84 


A 


ATOM 


816 


N 


GLN A 141 


-18. 487 


2. 269 


43. 528 


1. 00 72. 03 


A 


ATOM 


817 


CA 


GLN A 141 


-17. 129 


1.996 


43. 069 


1. 00 73. 21 


A 


ATOM 


818 


CB 


GLN A 141 


-16. 141 


2.874 


43. 839 


1. 00 70. 86 


A 


ATOM 


819 


C6 


GLN A 141 


-16. 382 


4.352 


43. 607 


1. 00 69. 25 


A 


ATOM 


820 


CD 


GLN A 141 


-15. 226 


5.209 


44.056 


1. 00 69. 17 


A 
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ATOM 


821 


OEl 


GLN A 141 


ATOM 


822 


NE2 GLN A 141 


ATOM 


823 


C 


GLN A 141 


ATOM 


824 


0 


GLN A 141 


ATOM 


825 


N 


ASN A 142 


ATOM 


826 


CA 


ASN A 142 


ATOM 


827 


CB 


ASN A 142 


ATOM 


828 


CG 


ASN A 142 


ATOM 


829 


ODl ASN A 142 


ATOM 


830 


m2 ASN A 142 


ATOM 


831 


C 


ASN A 142 


ATOM 


832 


0 


ASN A 142 


ATOM 


833 


N 


PHE A 143 


ATOM 


834 


CA 


PHE A 143 


ATOM 


835 


CB 


PHE A 143 


ATOM 


836 


CG 


PHE A 143 


ATOM 


837 


CDl 


PHE A 143 


ATOM 


838 


CD2 PHE A 143 


ATOM 


839 


CEl PHE A 143 


ATOM 


840 


CE2 PHE A 143 


ATOM 


841 


CZ 


PHE A 143 


ATOM 


842 


C 


PHE A 143 


ATOM 


843 


0 


PHE A 143 


ATOM 


844 


N 


ARG A 144 


ATOM 


845 


CA 


ARG A 144 


ATOM 


846 


CB 


ARG A 144 


ATOM 


847 


CG 


ARG A 144 


ATOM 


848 


CD 


ARG A 144 


ATOM 


849 


NE 


ARG A 144 
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-14. 951 5. 327 45. 249 1. 00 69. 67 A 

-14. 531 5, 807 43. 099 1. 00 69. 51 A 

-16. 793 0. 512 43. 252 1. 00 74. 14 A 

-15.897 -0,033 42.597 1.00 73.63 A 

-17.532 -0.125 44.153 1.00 74.41 A 

-17. 387 -1. 541 44. 458 1. 00 74. 91 A 

-18. 714 -2. 043 45. 033 1. 00 77. 40 A 

-18. 766 -3. 549 45. 163 1. 00 81. 04 A 

-19. 839 -4. 152 45. 072 1. 00 82. 62 A 

-17. 609 -4. 168 45. 393 1, 00 81. 59 A 

-16. 991 -2. 395 43. 239 1. 00 74. 86 A 

-17. 623 -2. 322 42. 182 1. 00 73. 84 A 

-15. 947 -3. 206 43. 395 1, 00 75. 81 A 

-15. 496 -4. 084 42. 317 1. 00 76. 18 A 

-14. 329 -3. 446 41. 568 1. 00 76. 28 A 

-13. 055 -3. 422 42. 345 1. 00 75. 95 A 

-12. 237 -4. 546 42. 396 1. 00 74. 80 A 

-12. 669 -2. 274 . 43. 033 1, 00 77. 92 A 

-11. 047 -4. 528 43. 122 1. 00 77. 10 A 

-11. 480 -2. 241 43. 765 1. 00 78. 61 A 

-10.667 -3.371 43.808 1.00 79.19 A 

-15. 092 -5. 476 42. 815 1. 00 75. 21 A 

-14. 874 -5. 695 44. 008 1. 00 74. 84 A 

-14. 981 -6. 407 41. 876 1. 00 74. 55 A 

-14. 629 -7. 790 42. 184 1. 00 73. 79 A 

-15.827 -8.702 41.880 1.00 76.82 A 

-17. 108 -8. 334 42. 626 1. 00 82. 57 A 

-18. 340 -8. 494 41. 732 1. 00 88. 12 A 

-19. 588 -8. 230 42. 457 1. 00 92. 89 A 
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142 



ATOM 


850 


CZ 


ARG A 


144 


-20. 775 


-8.046 


41. 877 


1.00 92.42 


A 


ATOM 


851 


NHl ARG A 


144 


-20. 888 


-8. 091 


40. 554 


1.00 89.93 


A 


ATOM 


852 


NH2 ARG A 


144 


-21. 852 


-7. 822 


42. 624 


1. 00 90. 40 


A 


ATOM 


853 


C 


ARG A 


144 


-13. 411 


-8. 289 


41. 399 


1. 00 70. 45 


A 


ATOM 


854 


0 


ARG A 


144 


-12. 908 


-7. 618 


40.493 


1. 00 71. 36 


A 


ATOM 


855 


N 


MET A 


145 


-12. 937 


-9. 475 


41. 768 


1. 00 66. 18 


A 


ATOM 


856 


CA 


MET A 


145 


-11.809 


-10. 100 


41. 097 


1. 00 60. 85 


A 


ATOM 


857 


CB 


MET A 


145 


-10. 519 


-9. 310 


41. 315 


1. 00 63. 62 


A 


ATOM 


858 


CG 


MET A 


145 


-9.309 


-9. 999 


40.685 


1. 00 66. 34 


A 


ATOM 


859 


SD 


MET A 


145 


-7. 851 


-8. 958 


40. 573 


1.00 70.82 


A 


ATOM 


860 


CE 


MET A 


145 


-7. 924 


-8. 129 


42. 194 


1. 00 67. 76 


A 


ATOM 


861 


C 


MET A 


145 


-11.607 


-11. 529 


41. 564 


1. 00 56. 57 


A 


ATOM 


862 


0 


MET A 


145 


-11. 229 


-11. 780 


42.706 


1.00 57.01 


A 


ATOM 


863 


N 


ALA A 


146 


-11. 880 


-12. 467 


40. 668 


1.00 51.49 


A 


ATOM 


864 


CA 


ALA A 


146 


-11. 706 


-13. 876 


40. 968 


1.00 49. 13 


A 


ATOM 


865 


CB 


ALA A 


146 


-12. 766 


-14. 696 


40. 260 


1. 00 42. 05 


A 


ATOM 


866 


C 


ALA A 


146 


-10. 321 


-14. 252 


40. 462 


1. 00 48. 78 


A 


ATOM 


867 


0 


AU A 


146 


-9.869 


-13. 732 


39. 439 


1. 00 5L 44 


A 


ATOM 


868 


N 


THR A 


147 


-9. 637 


-15. 136 


41. 174 


1.00 46. 49 


A 


ATOM 


869 


CA 


THR A 


147 


-8. 318 


-15. 555 


40. 738 


1. 00 44. 25 


A 


ATOM 


870 


CB 


THR A 


147 


-7. 225 


-14. 925 


41. 581 


1. 00 43. 85 


A 


ATOM 


871 


OGl THR A 


147 


-7. 387 


-13. 507 


41. 573 


1. 00 49. 82 


A 


ATOM 


872 


CG2 THR A 


147 


-5.864 


-15. 269 


41.020 


1.00 42.42 


A 


ATOM 


873 


C 


THR A 


147 


-8. 201 


-17. 061 


40. 838 


1. 00 44. 03 


A 


ATOM 


874 


0 


THR A 


147 


-8. 708 


-17. 668 


41. 777 


1. 00 46. 81 


A 


ATOM 


875 


N 


LEU A 


148 


-7. 534 


-17. 668 


39. 865 


1. 00 43. 69 


A 


ATOM 


876 


CA 


LEU A 


148 


-7. 374 


-19. Ill 


39. 880 


1.00 42.50 


A 


ATOM 


877 


CB 


LEU A 


148 


-8. 032 


-19. 731 


38.648 


1. 00 40. 72 


A 


ATOM 


878 


CG 


LEU A 


148 


-7.738 


-21. 228 


38.472 


1.00 38.40 


A 
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ATOM 


879 


CDl 


LEU A 148 


-8. 257 


-22. 027 


39. 662 


1.00 33. 14 


A 


ATOM 


880 


CD2 


LEU A 148 


-8. 383 


-21. 700 


37. 174 


1.00 40.34 


A 


ATOM 


881 


C 


LEU A 148 


-5. 917 


-19. 529 


39. 932 


1. 00 43. 54 


A 


ATOM 


882 


0 


LEU A 148 


-5. 172 


-19. 348 


38, 964 


1. 00 41, 99 


A 


ATOM 


883 


N 


TYR A 149 


-5. 505 


-20. 089 


41. 063 


1. 00 43. 29 


A 


ATOM 


884 


CA 


TYR A 149 


-4. 127 


-20. 529 


41. 187 


1. 00 44. 40 


A 


ATOM 


885 


CB 


TYR A 149 


-3. 579 


-20, 188 


42. 557 


1. 00 45. 21 


A 


ATOM 


886 


CG 


TYR A 149 


-3. 203 


-18. 731 


42. 702 


1. 00 50. 01 


A 


ATOM 


887 


CDl 


TYR A 149 


-4. 145 


-17. 778 


43. 094 


1. 00 54. 12 


A 


ATOM 


888 


CEl 


TYR A 149 


-3. 784 


-16. 432 


43. 272 


1. 00 58. 48 


A 


ATOM 


889 


CD2 


TYR A 149 


-1. 890 


-18. 312 


42. 482 


1. 00 51. 47 


A 


ATOM 


890 


CE2 


TYR A 149 


-1. 516 


-16. 982 


42. 653 


1. 00 55, 89 


A 


ATOM 


891 


CZ 


TYR A 149 


-2. 463 


-16. 045 


43.051 


1. 00 58. 78 


A 


ATOM 


892 


OH 


TYR A 149 


-2. 078 


-14. 739 


43. 238 


1. 00 60. 02 


A 


ATOM 


893 


C 


TYR A 149 


-4.003 


-22. 025 


40. 933 


1. 00 44. 94 


A 


ATOM 


894 


0 


TYR A 149 


-4. 868 


-22. 804 


41. 342 


1. 00 44. 18 


A 


ATOM 


895 


N 


SER A 150 


-2. 928 


-22. 410 


40. 240 


1. 00 44. 38 


A 


ATOM 


896 


CA. 


SER A 150 


-2. 668 


-23. 808 


39.914 


1. 00 41. 89 


A 


AT(M! 


897 


CB 


SER A 150 


-2. 740 


-24. 004 


38. 393 


1. 00 40. 38 


A 


ATOM 


898 


OG 


SER A 150 


-2. 579 


-25. 371 


38, 026 


1. 00 40. 76 


A 


ATOM 


899 


C 


SER A 150 


-1. 297 


-24. 271 


40, 428 


1. 00 40. 25 


A 


ATOM 


900 


0 


SER A 150 


-0.342 


-23. 479 


40. 500 


1. 00 39. 43 


A 


ATOM 


901 


N 


ARG A 151 


-1. 202 


-25. 547 


40.803 


1. 00 36. 60 


A 


ATOM 


902 


CA 


ARG A 151 


0.074 


-26. 082 


41. 259 


1.00 34.90 


A 


ATOM 


903 


CB 


ARG A 151 


-0. 117 


-27. 347 


42. 104 


1. 00 28. 21 


A 


ATOM 


904 


CG 


ARG A 151 


-0.656 


-27. 122 


43. 514 


1. 00 25. 36 


A 


ATOM 


905 


CD 


ARG A 151 


0.340 


-26. 356 


44.388 


1.00 23.83 


A 


ATOM 


906 


NE 


ARG A 151 


-0. 013 


-26. 412 


45. 807 


1.00 24.06 


A 


ATOM 


907 


CZ 


ARG A 151 


0. 683 


-25. 813 


46. 770 


1. 00 23. 10 


A 
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144 



ATOM 


908 


NHl ARG A 151 


1. 761 


-25. 100 


46.465 


1.00 21.98 


A 


ATOM 


909 


NH2 ARC A 151 


0. 328 


-25. 958 


48.046 


1.00 24.51 


A 


ATOM 


910 


C 


ARG A 151 


0. 890 


-26. 416 


40. 015 


1.00 35.99 


A 


ATOM 


911 


0 


ARG A 151 


2. 095 


-26. 617 


40. 071 


1. 00 38. 57 


A 


ATOM 


912 


N 


THR A 152 


0. 222 


-26. 458 


38. 879 


1.00 38.62 


A 


ATOM 


913 


CA 


THR A 152 


0.893 


-26. 782 


37. 631 


1.00 41.72 


A 


ATOM 


914 


CB 


THR A 152 


0.314 


-28. 060 


37. 036 


1. 00 41. 39 


A 


ATOM 


915 


OGl 


THR A 152 


-1. 108 


-27. 927 


36. 952 


1.00 41.87 


A 


ATOM 


916 


CG2 THR A 152 


0. 650 


-29. 253 


37. 911 


1.00 38.85 


A 


ATOM 


917 


C 


THR A 152 


0. 659 


-25. 647 


36. 664 


1. 00 45. 58 


A 


ATOM 


918 


0 


THR A 152 


-0. 238 


-24. 831 


36. 878 


1. 00 51. 32 


A 


ATOM 


919 


N 


GLN A 153 


1.457 


-25. 573 


35. 608 


1. 00 46. 22 


A 


ATOM 


920 


CA 


GLN A 153 


1.273 


-24. 502 


34. 637 


1. 00 47. 59 


A 


ATOM 


921 


CB 


GLN A 153 


2.577 


-24. 241 


33. 902 


1.00 43.91 


A 


ATOM 


922 


CO 


GLN A 153 


3.668 


-23. 760 


34.825 


1. 00 45. 50 


A 


ATOM 


923 


CD 


GLN A 153 


5.026 


-23. 783 


34. 173 


1. 00 43. 12 


A 


ATOM 


924 


OEl GLN A 153 


5. 196 


-23. 280 


33. 071 


1. 00 44. 43 


A 


ATOM 


925 


NE2 GLN A 153 


6.007 


-24. 362 


34. 854 


1. 00 46. 67 


A 


ATOM 


926 


C 


GLN A 153 


0. 170 


-24. 889 


33. 666 


1. 00 52. 48 


A 


ATOM 


927 


0 


GLN A 153 


-0.458 


-24. 033 


33. 047 


1. 00 54. 29 


A 


ATOM 


928 


N 


THR A 154 


-0.068 


-26. 190 


33. 541 


1.00 57.63 


A 


ATOM 


929 


CA 


THR A 154 


-1. 118 


-26. 686 


32. 667 


1. 00 61. 55 


A 


ATOM 


930 


CB 


THR A 154 


-0.829 


-28. 128 


32. 220 


1. 00 62. 65 


A 


ATOM 


931 


OGl 


THR A 154 


-1. 977 


-28. 654 


31. 540 


1. 00 64. 17 


A 


ATOM 


932 


CG2 THR A 154 


-0.491 


-29. 003 


33.426 


1. 00 60, 73 


A 


ATOM 


933 


C 


THR A 154 


-2. 411 


-26. 652 


33. 469 


1. 00 64. 71 


A 


ATOM 


934 


0 


THR A 154 


-2. 415 


-26. 973 


34. 657 


1. 00 65. 83 


A 


ATOM 


935 


N 


LEU A 155 


-3. 509 


-26. 263 


32.831 


1. 00 67. 39 


A 


ATOM 


936 


CA 


LEU A 155 


-4. 787 


-26. 179 


33. 535 


1.00 70.46 


A 
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ATOM 


937 


CB 


LEU A 155 


ATOM 


938 


CG 


LEU A 155 


ATOM 


939 


CDl 


LEU A 155 


ATOM 


940 


CD2 


LEU A 155 


ATOM 


941 


C 


LEU A 155 


ATOM 


942 


0 


LEU A 155 


ATOM 


943 


N 


LYS A 156 


ATOM 


944 


CA 


LYS A 156 


AT(M 


945 


CB 


LYS A 156 


ATOM 


946 


CG 


LYS A 156 


ATOM 


947 


CD 


LYS A 156 


ATOM 


948 


CE 


LYS A 156 


ATOM 


949 


NZ 


LYS A 156 


ATOM 


950 


C 


LYS A 156 


ATOM 


951 


0 


LYS A 156 


ATOM 


952 


N 


ASP A 157 


ATOM 


953 


CA 


ASP A 157 


ATOM 


954 


CB 


ASP A 157 


ATOM 


955 


CG 


ASP A 157 


ATOM 


956 


ODl ASP A 157 


ATOM 


957 


0D2 ASP A 157 


ATOM 


958 


C 


ASP A 157 


ATOM 


959 


0 


ASP A 157 


ATOM 


960 


N 


GLU A 158 


ATOM 


961 


CA 


GLU A 158 


ATOM 


962 


CB 


GLU A 158 


ATOM 


963 


CG 


GLU A 158 


ATOM 


964 


CD 


GLU A 158 


ATOM 


965 


OEl GLU A 158 
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-5. 283 -24. 728 33. 518 1. CO 68. 52 A 

-6. 259 -24. 291 34. 616 1. GO 65. 62 A 

-5.572 -24.339 35.968 1.00 64.23 A 

-6. 739 -22. 881 34. 332 1. 00 63. 47 A 

-5. 866 -27. 113 32. 970 1. 00 72. 41 A 

-6. 189 -27. 069 31. 782 1. 00 74. 08 A 

-6. 423 -27. 950 33. 843 1. 00 72. 81 A 

-7. 457 -28. 917 33. 482 1, 00 71. 61 A 

-7.656 -29.861 34.660 1.00 72.76 A 

-8.563 -31.037 34.411 1.00 75.31 A 

-8. 518 -31. 997 35. 609 1. 00 77. 01 A 

-7. 131 -32. 624 35. 781 1. 00 77. 35 A 

-7. 020 -33. 484 36. 993 1. 00 77. 04 A 

-8. 771 -28. 219 33. 125 1. 00 71. 35 A 

-9. 241 -27. 357 33. 865 1. 00 72. 68 A 

-9. 368 -28. 597 31. 997 1. 00 70. 30 A 

-10. 617 -27. 981 31. 539 1. 00 68. 59 A 

-11. 173 -28. 711 30. 308 1. 00 68, 09 A 

-10. 446 -28. 338 29. 028 1. 00 68. 81 A 

-11. 012 -28. 564 27. 936 1. 00 68. 86 A 

-9. 307 -27. 824 29. 109 1. 00 68. 64 A 

-11. 723 -27. 860 32. 577 1. 00 68. 17 A 

-12. 291 -26. 779 32. 751 1. 00 66. 02 A 

-12. 046 -28. 957 33. 256 1. 00 68. 99 A 

-13. 105 -28. 904 34. 261 1. 00 70. 32 A 

-13, 251 -30. 246 34. 976 1. 00 72. 37 A 

-11,947 -30,899 35.372 1.00 78.69 A 

-12. 033 -32. 419 35. 311 1. 00 82. 57 A 

-12. 844 -33. Oil 36. 061 1. 00 81. 84 A 
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10 



15 



20 



25 



ATOM 


966 


0E2 GLU A 158 


-11. 293 


-33. 022 


34.502 


1. 00 84. 84 


A 


Aim 


967 


C 


au A 158 


-12. 796 


-27. 807 


35. 254 


1. 00 69. 10 


A 


ATOM 


968 


0 


GLU A 158 


-13. 694 


-27. 178 


35. 804 


1. 00 67. 41 


A 


ATOM 


969 


N 


LEU A 159 


-11. 512 


-27. 569 


35. 466 


1. 00 70. 39 


A 


ATOM 


970 


CA 


LEU A 159 


-11. 096 


-26. 521 


36. 375 


1.00 70.62 


A 


ATOM 


971 


CB 


LEU A 159 


-9. 608 


-26. 667 


36. 705 


1.00 72.90 


A 


ATOM 


972 


CG 


LEU A 159 


-9. 266 


-27. 035 


38. 152 


1. 00 71. 29 


A 


ATOM 


973 


GDI 


LEU A 159 


-10. 266 


-28. 043 


38. 713 


1.00 73.85 


A 


ATOM 


974 


CD2 LEU A 159 


-7. 858 


-27. 592 


38. 186 


1. 00 72. 04 


A 


ATOM 


975 


C 


LEU A 159 


-11. 369 


-25. 177 


35. 716 


1. 00 68. 60 


A 


ATOM 


976 


0 


LEU A 159 


-11. 785 


-24. 224 


36. 375 


1. 00 68. 52 


A 


ATOM 


977 


N 


LYS A 160 


-11. 140 


-25. 097 


34. 411 


1. 00 66. 56 


A 


ATOM 


978 


CA 


LYS A 160 


-11. 395 


-23. 849 


33. 714 


1. 00 66. 04 


A 


ATOM 


979 


CB 


LYS A 160 


-10. 941 


-23. 931 


32. 254 


1. 00 66. 84 


A 


ATOM 


980 


CG 


LYS A 160 


-9.431 


-23. 947 


32. 083 


1. 00 68. 12 


A 


ATOM 


981 


CD 


LYS A 160 


-9. 007 


-23. 675 


30. 648 


1. 00 67. 76 


A 


ATOM 


982 


CE 


LYS A 160 


-9.354 


-24. 828 


29. 727 


1. 00 68. 38 


A 


ATOM 


983 


NZ 


LYS A 160 


-8.843 


-24. 581 


28. 352 


1. 00 69. 27 


A 


ATOM 


. .984 


C 


LYS A 160 


-12. 882 


-23. 572 


33. 775 . 


1.00 65.61 


A 


ATOM 


985 


0 


LYS A 160 


-13. 309 


-22. 454 


34. 072 


1. 00 64. 28 


A 


ATOM 


986 


N 


GLU A 161 


-13. 667 


-24. 609 


33. 509 


1.00 66.07 


A 


ATOM 


987 


CA 


GLU A 161 


-15. 119 


-24. 495 


33.524 


1.00 67.41 


A 


ATOM 


988 


CB 


GLU A 161 


-15. 732 


-25. 852 


33. 162 


1. 00 72. 11 


A 


ATOM 


989 


CG 


GLU A 161 


-17. 236 


-25. 860 


32. 915 


1.00 78.85 


A 


ATOM 


990 


CD 


GLU A 161 


-18. 038 


-26. 299 


34. 135 


1.00 85. 16 


A 


ATOM 


991 


OEl GLU A 161 


-17. 583 


-27. 226 


34. 850 


1. 00 86. 78 


A 


ATOM 


992 


0E2 GLU A 161 


-19. 130 


-25. 729 


34. 366 


1.00 85.92 


A 


ATOM 


993 


C 


GLU A 161 


-15. 574 


-24. 036 


34. 907 


1.00 64.62 


A 


ATOM 


994 


0 


GLU A 161 


-16. 447 


-23. 171 


35. 041 


1.00 62.40 


A 
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ATCail 


995 


N 


LYS A 162 


ATOM 


996 


CA 


LYS A 162 


ATOM 


997 


CB 


LYS A 162 


ATOM 


998 


CG 


LYS A 162 


ATOM 


999 


CD 


LYS A 162 


ATOM 


1000 


CE 


LYS A 162 


ATOM 


1001 


NZ 


LYS A 162 


ATOM 


1002 


C 


LYS A 162 


ATOM 


1003 


0 


LYS A 162 


ATOM 


1004 


N 


PHE A 163 


ATOM 


1005 


CA 


PHE A 163 


ATOM 


1006 


CB 


PHE A 163 


ATOM 


1007 


CG 


PHE A 163 


ATOM 


1008 


CDl PHE A 163 


ATOM 


1009 


CD2 PHE A 163 


ATOM 


1010 


CEl 


PHE A 163 


ATOM 


1011 


CE2 PHE A 163 


ATOM 


1012 


CZ 


PHE A 163 


ATOM 


1013 


C 


PHE A 163 


ATOM 


1014 


0 


PHE A 163 


ATOM 


1015 


N 


THR A 164 


ATOM 


1016 


CA 


THR A 164 


ATOM 


1017 


CB 


THR A 164 


ATOM 


1018 


OGl 


THR A 164 


ATOM 


1019 


CG2 THR A 164 


ATOM 


1020 


C 


THR A 164 


ATOM 


1021 


0 


THR A 164 


ATOM 


1022 


N 


THR A 165 


ATOM 


1023 


CA 


THR A 165 
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14. 959 -24. 607 35. 936 1. 00 61. 68 A 

15. 299 -24. 255 37. 308 1. 00 58. 49 A 
14.516 -25.118 38.301 1.00 57.08 A 
•14. 909 -24. 877 39. 748 1. 00 52. 74 A 
13. 720 -25. 005 40. 695 1. 00 52. 91 A 
•13. 062 -26. 378 40. 620 1. 00 54. 40 A 
•13. 972 -27. 464 41. 079 1. 00 58. 06 A 
-15. 001 -22. 790 37. 582 1. 00 56. 70 A 
-15. 753 -22. 135 38. 292 1. 00 57. 73 A 
-13. 898 -22. 285 37. 028 1. 00 56. 10 A 
-13. 505 -20. 885 37. 218 1. 00 54. 44 A 
-12. 088 -20. 638 36. 667 1. 00 51. 03 A 
-11.620 -19.204 36.781 1.00 44.03 A 
-11. 203 -18. 504 35. 660 1. 00 43. 43 A 
-11. 575 -18. 563 38. Oil 1. 00 41. 07 A 
-10. 743 -17. 177 35. 765 1. 00 40. 22 A 
-11. 115 -17. 235 38. 117 1. 00 38. 32 A 
-10. 702 -16. 552 36. 991 1. 00 34. 24 A 
-14. 494 -19. 998 36. 482 1. 00 56. 29 A 
-14. 910 -18. 958 36. 986 1. 00 55. 86 A 
-14.864 -20.429 35.281 1.00 57.68 A 
-15. 807 -19. 694 34. 465 1. 00 59. 18 A 
-16. 103 -20. 449 33. 167 1. 00 62. 54 A 
-14. 887 -20. 598 32. 418 1. 00 66. 72 A 
-17. 137 -19. 691 32. 325 1. 00 64. 98 A 
-17. 102 -19. 525 35. 228 1. 00 58. 45 A 
-17. 550 -18. 408 35. 484 1. 00 58. 64 A 
-17. 697 -20. 650 35. 590 1. 00 57. 76 A 
-18. 949 -20. 653 36. 326 1. 00 57. 32 A 
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Aim 


1024 


CB 


THR A 


165 


-19. 300 


-22. 068 


36.809 


1.00 59. 13 


A 


ATOM 


1025 


OGl 


THR A 


165 


-19.423 


-22. 945 


35. 681 


1. 00 60. 25 


A 


ATOM 


1026 


CG2 


THR A 


165 


-20. 600 


-22. 058 


37. 575 


1.00 59.06 


A 


ATOM 


1027 


C 


THR A 


165 


-18. 882 


-19. 735 


37. 533 


1. 00 55. 51 


A 


ATOM 


1028 


0 


THR A 165 


-19. 756 


-18. 884 


37. 722 


1.00 53.88 


A 


ATOM 


1029 


N 


PHE A 166 


-17. 852 


-19. 899 


38. 357 


1.00 55.03 


A 


ATOM 


1030 


CA 


PHE A 


166 


-17. 748 


-19. 052 


39. 529 


1. 00 56. 67 


A 


ATOM 


1031 


CB 


PHE A 


166 


-16. 520 


-19. 373 


40. 372 


1.00 55.47 


A 


ATOM 


1032 


C6 


PHE A 


166 


-16. 287 


-18. 365 


41. 467 


1. 00 55. 56 


A 


ATOM 


1033 


CDl 


PHE A 


166 


-17. 173 


-18. 270 


42.548 


1. 00 55. 01 


A 


ATOM 


1034 


CD2 


PHE A 


166 


-15. 252 


-17. 435 


41. 369 


1.00 52.09 


A 


ATOM 


1035 


CEl 


PHE A 


166 


-17. 036 


-17. 250 


43. 522 


1. 00 49. 17 


A 


ATOM 


1036 


CE2 


PHE A 


166 


-15. 108 


-16. 416 


42. 331 


1. 00 50. 06 


A 


ATOM 


1037 


CZ 


PHE A 


166 


-16. 007 


-16. 326 


43. 408 


1. 00 48. 33 


A 


ATOM 


1038 


C 


PHE A 


166 


-17. 664 


-17. 600 


39. 112 


1.00 58. 10 


A 


ATOM 


1039 


0 


PHE A 


166 


-18. 306 


-16. 739 


39. 709 


1. 00 58. 87 


A 


ATOM 


1040 


N 


SER A 


167 


-16, 856 


-17. 347 


38. 089 


1. 00 59. 52 


A 


Aim 


1041 


CA 


SER A 167 


-16. 647 


-16. 007 


37. 561 


. 1. 00 6L 95 


A 


ATOM 


. 1042 


CB 


SER A 167 


-15. 751 


-16. 070 


36. 320 


1. 00 64. 01 


A 


ATOM 


1043 


OG 


SER A 


167 


-14. 496 


-16. 670 


36. 603 


1. 00 68. 65 


A 


ATOM 


1044 


C 


SER A 


167 


-17. 969 


-15. 342 


37. 195 


1. 00 62. 37 


A 


ATOM 


1045 


0 


SER A 167 


-18. 236 


-14. 203 


37. 576 


1. 00 60. 74 


A 


ATOM 


1046 


N 


LYS A 


168 


-18. 794 


-16. 059 


36.445 


1. 00 64. 25 


A 


ATOM 


1047 


CA 


LYS A 


168 


-20. 079 


-15. 519 


36. 032 


1. 00 65. 94 


A 


ATOM 


1048 


CB 


LYS A 


168 


-20. 693 


-16. 374 


34. 918 


1. 00 68. 53 


A 


ATOM 


1049 


CG 


LYS A 168 


-19. 931 


-16. 315 


33. 592 


1. 00 70. 35 


A 


ATOM 


1050 


CD 


LYS A 


168 


-20. 558 


-17. 226 


32. 537 


1. 00 72. 07 


A 


ATOM 


1051 


CE 


LYS A 


168 


-19. 737 


-17. 228 


31. 250 


1. 00 74. 35 


A 


ATOM 


1052 


NZ 


LYS A 


168 


-20. 251 


-18. 206 


30. 238 


1. 00 76. 09 


A 
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ATOM 


1053 


C 


LYS A 168 


-21. 016 


-15. 454 


37. 222 


1.00 65.80 


A 


ATOM 


1054 


0 


LYS A 168 


-21. 728 


-14. 467 


37. 399 


1.00 65.98 


A 


ATOM 


1055 


N 


GLY A 169 


-21.000 


-16. 502 


38. 045 


1. 00 65. 48 


A 


ATOM 


1056 


CA 


GLY A 169 


-21.851 


-16. 528 


39. 220 


1. 00 62. 40 


A 


ATOM 


1057 


C 


GLY A 169 


-21. 627 


-15. 302 


40. 088 


1. 00 62. 09 


A 


ATOM 


1058 


0 


GLY A 169 


-22.241 


-15. 164 


41. 141 


1. 00 64. 40 


A 


ATOM 


1059 


N 


GLN A 170 


-20. 764 


-14. 394 


39. 641 


1. 00 60. 28 


A 


ATOM 


1060 


CA 


GLN A 170 


-20. 455 


-13. 202 


40. 410 


1. 00 60. 01 


A 


ATOM 


1061 


CB 


GLN A 170 


-19. 000 


-13. 268 


40. 878 


1. 00 60. 09 


A 


ATOM 


1062 


CG 


GLN A 170 


-18. 720 


-14. 443 


41. 797 


1. 00 59. 29 


A 


ATOM 


1063 


CD 


GLN A 170 


-19. 396 


-14. 276 


43. 144 


1. 00 60. 40 


A 


ATOM 


1064 


OEl 


GLN A 170 


-19. 838 


-15. 255 


43. 766 


1. 00 58. 57 


A 


ATOM 


1065 


NE2 GLN A 170 


-19. 472 


-13. 028 


43. 612 


1. 00 56. 49 


A 


ATOM 


1066 


C 


GLN A 170 


-20. 688 


-11. 920 


39. 631 


1.00 61.05 


A 


ATOM 


1067 


0 


GLN A 170 


-20. 510 


-10. 825 


40. 159 


1.00 58.93 


A 


ATOM 


1068 


N 


GLY A 171 


-21. 085 


-12. 059 


38. 373 


1. 00 64. 02 


A 


ATOM 


1069 


CA 


GLY A 171 


-21. 325 


-10. 884 


37. 560 


1. 00 69. 34 


A 


ATOM 


1070 


C 


GLY A 171 


-20. 146 


-10. 546 


36.667 


1. 00 72. 57 


A 


ATOM 


1071 


0 


GLY A 171 


-19. 940 


-9. 388 


36. 293 


1. 00 73. 44 


A 


ATOM 


1072 


N 


LEU A 172 


-19, 356 


-11. 558 


36. 332 


1. 00 74. 78 


A 


ATOM 


1073 


CA 


LEU A 172 


-18. 211 


-11. 369 


35. 455 


1.00 76.66 


A 


ATOM 


1074 


CB 


LEU A 172 


-16. 941 


-11. 959 


36. 082 


1.00 76.52 


A 


ATOM 


1075 


CG 


LEU A 172 


-16. 304 


-IL 200 


37. 255 


1. 00 75. 12 


A 


ATOM 


1076 


CDl 


LEU A 172 


-15. 622 


-9. 945 


36.746 


1. 00 74. 02 


A 


ATOM 


1077 


CD2 LEU A 172 


-17. 363 


-10. 852 


38. 295 


1.00 76.24 


A 


ATOM 


1078 


C 


LEU A 172 


-18. 551 


-12. 095 


34. 166 


1. 00 77. 94 


A 


ATOM 


1079 


0 


LEU A 172 


-18. 950 


-13. 261 


34. 192 


1.00 78.67 


A 


ATOM 


1080 


N 


THR A 173 


-18. 410 


-11. 407 


33. 039 


1.00 78.36 


A 


ATOM 


1081 


CA 


THR A 173 


-18. 727 


-12. 017 


31. 755 


LOO 79.91 


A 
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ATOM 


1082 


CB 


THR A 173 


-19. 248 


-10. 989 


30. 752 


1. 00 80. 74 


A 


ATOM 


1083 


OGl THR A 173 


-18. 138 


-10. 416 


30. 051 


1. 00 82. 51 


A 


ATOM 


1084 


CG2 THR A 


173 


-20. 021 


-9. 888 


31.467 


1. 00 81. 84 


A 


ATOM 


1085 


C 


THR A 


173 


-17. 516 


-12. 679 


31. 130 


1. 00 79. 82 


A 


Aim 


1086 


0 


THR A 173 


-16. 417 


-12. 653 


31. 684 


1. 00 80. 17 


A 


ATOM 


1087 


N 


GLU A 174 


-17. 732 


-13. 257 


29. 955 


1.00 80.54 


A 


ATOM 


1088 


CA 


GLU A 


174 


-16. 681 


-13. 945 


29. 222 


1. 00 82. 10 


A 


ATOM 


1089 


CB 


GLU A 


174 


-17. 261 


-14. 552 


27. 940 


1. 00 85. 56 


A 


ATOM 


1090 


CG 


GLU A 174 


-16. 541 


-15. 799 


27.443 


1. 00 89. 66 


A 


ATOM 


1091 


CD 


GLU A 


174 


-16. 562 


-16. 933 


28. 460 


1. 00 92. 42 


A 


ATOM 


1092 


OEl 


GLU A 


174 


-15. 909 


-16. 798 


29. 520 


1. 00 94. 51 


A 


ATOM 


1093 


0E2 


GLU A 


174 


-17. 235 


-17. 957 


28. 204 


1. 00 93. 50 


A 


ATOM 


1094 


C 


GLU A 174 


-15. 543 


-12. 991 


28. 880 


1.00 79.44 


A 


ATOM 


1095 


0 


GLU A 


174 


-14. 371 


-13. 358 


28. 932 


1. 00 77. 18 


A 


ATOM 


1096 


N 


GLU A 175 


-15. 896 


-11. 760 


28. 535 


1.00 77.88 


A 


ATOM 


1097 


CA 


GLU A 


175 


-14. 897 


-10. 764 


28. 188 


1.00 76.60 


A 


ATOM 


1098 


CB 


GLU A 


175 


-15. 569 


-9. 498 


27. 662 


1. 00 78. 33 


A 


ATOM 


1099 


CG 


GLU A 175 


-16. 347 


-8. 749 


28. 723 


1. 00 82. 41 


A 


ATOM 


1100 


CD 


GLU A 175 


-16. 962 


-7. 465 


28. 209 


1.00 84.48 


A 


ATOM 


1101 


OEl 


GLU A 


175 


-16. 204 


-6. 555 


27. 819 


1. 00 86. 80 


A 


ATOM 


1102 


0E2 GLU A 


175 


-18. 207 


-7. 365 


28. 198 


1.00 84.05 


A 


ATOM 


1103 


C 


GLU A 


175 


-14. 047 


-10. 412 


29. 399 


1.00 74.57 


A 


ATOM 


1104 


0 


GLU A 


175 


-13. 009 


-9. 772 


29. 259 


1.00 75. 53 


A 


ATOM 


1105 


N 


ASP A 


176 


-14. 486 


-10. 818 


30. 587 


1.00 72.84 


A 


ATOM 


1106 


CA 


ASP A 


176 


-13. 737 


-10. 525 


31. 808 


1.00 7L42 


A 


ATOM 


1107 


CB 


ASP A 


176 


-14. 680 


-10. 222 


32. 974 


1. 00 72. 57 


A 


ATOM 


1108 


CG 


ASP A 


176 


-15, 839 


-9.341 


32. 576 


1.00 74.87 


A 


ATOM 


1109 


ODl ASP A 


176 


-16. 734 


-9. 846 


31. 873 


1. 00 74. 74 


A 


ATOM 


1110 


0D2 ASP A 


176 


-15. 853 


-8. 150 


32. 963 


1. 00 75. 76 


A 
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ATOM 


1111 


C 


ASP A 


176 


-12. 855 


-11. 700 


32. 203 


1. 00 69. 16 


A 


ATOM 


1112 


0 


ASP A 


176 


-11. 823 


-11. 530 


32. 841 


1. 00 69. 29 


A 


ATOM 


1113 


N 


ILE A 


177 


-13. 275 


-12. 894 


31. 817 


1. 00 67. 03 


A 


ATOM 


1114 


CA 


ILE A 


177 


-12, 545 


-14. 101 


32. 150 


1. 00 66. 00 


A 


Aim 


1115 


CB 


ILE A 


177 


-13. 477 


-15. 311 


32. 114 


1. 00 66. 64 


A 


ATOM 


1116 


CG2 


ILE A 


177 


-12. 815 


-16. 492 


32. 806 


1. 00 66. 54 


A 


ATOM 


1117 


CGI 


ILE A 


177 


-14. 796 


-14. 959 


32. 802 


1. 00 67. 72 


A 


ATOM 


1118 


CDl 


ILE A 


177 


-15. 848 


-16. 051 


32. 702 


1.00 70.45 


A 


ATOM 


1119 


C 


ILE A 


177 


-11. 370 


-14. 364 


31, 218 


1. 00 65. 75 


A 


ATOM 


1120 


0 


ILE A 


177 


-11. 546 


-14. 700 


30.045 


1. 00 67. 30 


A 


ATOM 


1121 


N 


VAL A 


178 


-10. 166 


-14. 224 


31. 756 


1. 00 63. 32 


A 


ATOM 


1122 


CA 


VAL A 


178 


-8. 955 


-14. 447 


30, 985 


1.00 59.20 


A 


ATOM 


1123 


CB 


VAL A 


178 


-8. 006 


-13. 243 


31. 082 


1. 00 58. 03 


A 


ATOM 


1124 


CGI 


VAL A 


178 


-6.856 


-13. 419 


30. 114 


1.00 60.86 


A 


ATOM 


1125 


CG2 VAL A 


178 


-8. 755 


-11. 962 


30. 803 


1.00 58.82 


A 


ATOM 


1126 


C 


VAL A 


178 


-8. 201 


-15. 646 


31. 529 


1. 00 56. 79 


A 


ATOM 


1127 


0 


VAL A 


178 


-8. 326 


-15. 993 


32. 698 


1. 00 59. 10 


A 


ATOM 


1128 


N 


PHE A 


179 


-7. 419 


-16. 284 


30. 680 


1.00 55.88 


A 


ATOM 


1129 


CA 


PHE A 


179 


-6.607 


-17. 401 


.31, 127 


1.00 56.34 


A 


ATOM 


1130 


CB 


PHE A 


179 


-7. 052 


-18. 707 


30. 483 


1.00 53. 11 


A 


ATOM 


1131 


CG 


PHE A 


179 


-8. 356 


-19. 202 


31. 007 


1.00 53.55 


A 


ATOM 


1132 


CDl PHE A 


179 


-9. 548 


-18. 869 


30. 373 


1.00 52.88 


A 


ATOM 


1133 


CD2 PHE A 


179 


-8, 401 


-19. 980 


32. 162 


1. 00 55. 37 


A 


Aim 


1134 


CEl 


PHE A 


179 


-10. 771 


-19. 305 


30. 878 


1.00 51.85 


A 


ATOM 


1135 


CE2 PHE A 


179 


-9. 619 


-20. 423 


32. 680 


1. 00 54. 21 


A 


ATOM 


1136 


CZ 


PHE A 


179 


-10. 809 


-20. 084 


32. 034 


1. 00 54. 72 


A 


ATOM 


1137 


C 


PHE A 


179 


-5. 175 


-17. 082 


30. 771 


1. 00 56. 94 


A 


ATOM 


1138 


0 


PHE A 


179 


-4. 750 


-17. 224 


29. 629 


1,00 58.94 


A 


ATOM 


1139 


N 


LEU A 


180 


-4.444 


-16. 616 


31. 770 


1. 00 66. 14 


A 
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ATOM 


1140 


CA 


LEU A 


180 


-3. 060 


-16. 233 


31. 596 


1. 00 57. 47 


A 


ATOM 


1141 


CB 


LEU A 180 


-2. 437 


-15. 987 


32. 963 


1. 00 57. 31 


A 


ATOM 


1142 


CG 


LEU A 


180 


-3. 361 


-15. 108 


33. 810 


1. 00 56. 20 


A 


ATOM 


1143 


CDl 


LEU A 


180 


-3. 093 


-15. 359 


35. 294 


1. 00 55. 59 


A 


ATOM 


1144 


CD2 LEU A 180 


-3. 185 


-13. 645 


33. 424 


1. 00 52. 11 


A 


ATOM 


1145 


C 


LEU A 180 


-2, 274 


-17. 288 


30. 843 


1. 00 68. 94 


A 


ATOM 


1146 


0 


LEU A 


180 


-2. 327 


-18. 472 


31. 176 


1. 00 59. 95 


A 


ATOM 


1147 


N 


PRO A 


181 


-1. 549 


-16. 867 


29. 799 


1. 00 60. 40 


A 


ATOM 


1148 


CD 


PRO A 181 


-1. 633 


-15. 518 


29. 208 


1. 00 59. 15 


A 


ATOM 


1149 


CA 


PRO A 


181 


-0.727 


-17. 741 


28. 961 


1. 00 63. 62 


A 


ATOM 


1150 


CB 


PRO A 


181 


-0. 619 


-16. 953 


27. 666 


1. 00 61. 46 


A 


ATOM 


1151 


CG 


PRO A 


181 


-0. 533 


-15. 549 


28. 166 


1. GO 57. 89 


A 


ATOM 


1152 


C 


PRO A 


181 


0.640 


-17. 966 


29. 598 


1. 00 67. 50 


A 


ATOM 


1153 


0 


PRO A 


181 


1. 154 


-17. 086 


30.284 


1. 00 68. 06 


A 


ATOM 


1154 


N 


GLN A 182 


1.223 


-19. 138 


29. 364 


1.00 70.91 


A 


ATOM 


1155 


CA 


GLN A 


182 


2. 538 


-19. 458 


29. 912 


1. 00 74. 68 


A 


ATOM 


1156 


CB 


GLN A 182 


2.945 


-20. 894 


29. 570 


1. 00 74. 56 


A 


ATOM 


1157 


CG 


GLN A 


182 


1.933 


-21. 971 


29.892. 


1.00 76.21 


A 


ATOM 


. 1158 


CD 


GLN A 182 


2.520 


-23. 373 


-29.728 


1. 00 77. 21 


A 


ATOM 


1159 


OEl 


GLN A 


182 


1. 790 


-24. 364 


29. 679 


1. GO 77. 14 


A 


ATOM 


1160 


NE2 GLN A 


182 


3.848 


-23. 458 


29. 655 


1. 00 74. 73 


A 


ATOM 


1161 


C 


GLN A 


182 


3.599 


-18. 527 


29. 329 


1.00 77. 11 


A 


ATOM 


1162 


0 


GLN A 


182 


3. 851 


-18. 546 


28. 127 


1.00 77.72 


A 


ATOM 


1163 


N 


PRO A 


183 


4. 232 


-17. 696 


30. 169 


1. 00 79. 26 


A 


ATOM 


1164 


CD 


PRO A 


183 


3. 959 


-17. 395 


31. 585 


1.00 78.43 


A 


ATOM 


1165 


CA 


PRO A 


183 


5.260 


-16. 800 


29. 637 


1. 00 82. 07 


A 


ATOM 


1166 


CB 


PRO A 


183 


5.334 


-15. 706 


30. 691 


1. 00 79. 37 


A 


ATOM 


1167 


CG 


PRO A 


183 


5. 106 


-16. 472 


31.944 


1.00 78.09 


A 


ATOM 


1168 


C 


PRO A 


183 


6.576 


-17. 567 


29. 497 


1. 00 86. 60 


A 
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ATOM 1169 0 PRO A 183 

ATOM 1170 N ASP A 184 

ATOM 1171 CA ASP A 184 

ATOM 1172 CB ASP A 184 

5 ATOM 1173 CG ASP A 184 

ATOM 1174 ODl ASP A 184 

ATOM 1175 0D2 ASP A 184 

ATOM 1176 C ASP A 184 

ATOM 1177 0 ASP A 184 

10 ATOM 1178 N LYS A 185 

ATOM 1179 CA LYS A 185 

ATOM 1180 CB LYS A 185 

ATOM 1181 CG LYS A 185 

ATOM 1182 CD LYS A 185 

15 ATOM 1183 CE LYS A 185 

ATOM 1184 NZ LYS A 185 

ATOM 1185 C LYS A 185 

ATOM 1186 0 LYS A 185 

ATOM 1187 N CYS A 186 

20 ATOM 1188 CA CYS A 186 

ATOM 1189 C CYS A 186 

ATOM 1190 0 CYS A 186 

ATOM 1191 CB CYS A 186 

ATOM 1192 SG CYS A 186 

25 ATOM 1193 N ILE A 187 

ATOM 1194 CA ILE A 187 

ATOM 1195 CB ILE A 187 

ATOM 1196 CG2 ILE A 187 

ATOM 1197 CGI ILE A 187 
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7. 309 -17. 743 30. 474 1. 00 88. 58 A 

6. 856 -18. 037 28. 285 1. 00 89. 35 A 

8. 074 -18. 790 27. 996 1. 00 91. 71 A 
8. 376 -18. 720 26. 496 1. 00 90. 76 A 

8. 268 -17. 308 25. 946 1. 00 91. 18 A 

9. 028 -16. 421 26. 394 1. 00 92. 29 A 

7. 415 -17. 080 25. 064 1. 00 91. 05 A 

9. 287 -18. 298 28. 786 1. 00 93. 40 A 
10. 143 -19. 090 29. 187 1. 00 93. 35 A 

9. 347 -16. 989 29. 014 1. 00 95. 42 A 

10. 451 -16. 376 29. 744 1. 00 95. 83 A 

10. 661 -14. 943 29. 239 1. 00 96. 46 A 
11. 974 -14. 287 29. 659 1. 00 98. 21 A 

12. 077 -12. 872 29. 092 1. 00100. 88 A 
13. 448 -12. 250 29. 335 1. 00102. 05 A 

13. 760 -12. 116 30. 785 1. 00104. 65 A 
10. 192 -16. 366 31. 250 1. 00 95. 82 A 

9.619 -17.299 31.804 1.00 94.92 A 

10. 627 -15. 291 31. 890 1. 00 96. 28 A 

10. 492 -15. 074 33. 321 1. 00 97. 57 A 

10. 358 -16. 297 34. 239 1. 00 99. 39 A 

11.328 -16.685 34.887 1.00100.13 A 

9.352 -14.098 33.575 1.00 95.95 A 

9. 759 -13. 012 34. 968 1. 00 98. 27 A 

9. 171 -16. 889 34. 324 1. 00101. 87 A 

8. 976 -18. 066 35. 175 1. 00103. 65 A 

7. 513 -18. 517 35. 189 1. 00100. 55 A 

7. 375 -19. 795 35. 996 1. 00100. 83 A 

6. 631 -17. 417 35. 765 1. 00 97. 38 A 
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ATOM 


1198 


CDl 


ILE A 187 


5. 172 


-17. 755 


35. 710 


1. 00 94. 71 


A 


ATOM 


1199 


C 


ILE A 187 


9. 805 


-19. 235 


34.659 


1. 00107. 87 


A 


ATOM 


1200 


0 


ILE A 187 


10. 074 


-19. 324 


33. 463 


1. 00109. 90 


A 


ATOM 


1201 


N 


GLN A 188 


10, 193 


-20. 138 


35. 554 


1. 00111. 72 


A 


ATOM 


1202 


CA 


GLN A 188 


10. 998 


-21. 296 


35. 168 


1.00116.09 


A 


ATOM 


1203 


CB 


GLN A 188 


11.467 


-22. 053 


36. 412 


1. 00117. 84 


A 


ATOM 


1204 


CG 


GLN A 188. 


12. 347 


-21. 230 


37. 335 


1. 00120. 37 


A 


ATOM 


1205 


CD 


GLN A 188 


13. 626 


-20.764 


36. 665 


1. 00120. 88 


A 


ATOM 


1206 


OEl 6LN A 188 


13. 592 


-20. 088 


35. 637 


1. 00121. 37 


A 


ATOM 


1207 


NE2 GLN A 188 


14. 763 


-21. 121 


37. 250 


1. 00120. 87 


A 


ATOM 


1208 


C 


GLN A 188 


10. 251 


-22. 249 


34. 241 


1. 00118. 05 


A 


ATOM 


1209 


0 


GLN A 188 


9. 512 


-23. 125 


34. 696 


1. 00118. 11 


A 


ATOM 


1210 


N 


GLU A 189 


10. 462 


-22. 070 


32. 938 


1. 00120. 59 


A 


ATOM 


1211 


CA 


GLU A 189 


9.830 


-22. 892 


31, 904 


1. 00121, 84 


A 


ATOM 


1212 


CB 


GLU A 189 


10. 296 


-24. 352 


32. 015 


1, 00122, 00 


A 


ATOM 


1213 


CG 


GLU A 189 


10. 004 


-25. 210 


30. 781 


1. 00120. 78 


A 


ATOM 


1214 


CD 


GLU A 189 


10.895 


-24. 865 


29. 600 


1. 00120. 07 


A 


ATOM 


1215 


OBI 


GLU A 189 


10. 855 


-23. 705 


29, 142 


1. 00119. 99 


A 


ATOM 


1216 


0E2 GLU A 189 


11. 636 


-25. 753 


29, 129 


1.00120.26 


A 


ATOM 


1217 


C 


GLU A 189 


8.308 


-22. 830 


32. 001 


1. 00122. 03 


A 


ATOM 


1218 


0 


GLU A 189 


7.697 


-23. 870 


32, 332 


1.00121, 94 


A 


ATOM 


1219 


OT 


GLU A 189 


7, 748 


-21. 740 


31. 749 


1.00121.99 


A 


ATOM 


1220 


0H2 VAT W 200 


6. 622 


-15. 627 


50. 105 


1. 00 32. 46 


W 


ATOM 


1221 


0H2 WAT W 201 


-13. 735 


-12. 460 


49. 782 


1. 00 32. 29 


W 


ATOM 


1222 


0H2 WAT W 203 


-15. 181 


-17. 532 


49. 376 


1.00 37.27 


W 


ATOM 


1223 


0H2 WAT W 204 


-15. 122 


-18. 405 


51. 994 


1.00 34.03 


w 


ATOM 


1224 


0H2 WAT W 205 


-11. 282 


-24.928 


56. 736 


1. 00 73. 37 


w 


ATOM 


1225 


0H2 WAT W 206 


1.440 


-10. 333 


58. 570 


1. 00 44. 34 


w 


ATOM 


1226 


0H2 WAT W 207 


-6. 812 


-15. 884 


58. 098 


1.00 42.35 


w 
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ATOM 


1227 


0H2 WAT W 208 


ATOM 


1228 


0H2 WAT W 209 


ATOM 


1229 


0H2 WAT W 210 


Kim 


1230 


0H2 WAT W 211 


ATOM 


1231 


0H2 WAT W 212 


ATOM 


1232 


0H2 WAT W 213 


ATOM 


1233 


0H2 WAT W 214 


ATOM 


1234 


0H2 WAT W 215 


ATOM 


1235 


0H2 WAT W 216 


Aim 


1236 


0H2 WAT W 217 


ATOM 


1237 


0H2 WAT W 218 


ATOM 


1238 


0H2 WAT W 219 


ATOM 


1239 


0H2 WAT W 220 


ATOM 


1240 


0H2 WAT W 221 


ATOM 


1241 


0H2 WAT W 222 


ATOM 


1242 


0H2 WAT W 223 


ATOM 


1243 


0H2 WAT W 224 


ATOM 


1244 


. 0H2 WAT W 225 


ATOM 


. 1245 


0H2 WAT W 226 


ATOM 


1246 


0H2 WAT W 227 


ATOM 


1247 


0H2 WAT W 228 


ATOM 


1248 


0H2 WAT W 229 


ATOM 


1249 


0H2 WAT W 230 


ATOM 


1250 


0H2 WAT W 231 


ATOM 


1251 


0H2 WAT W 232 


ATOM 


1252 


0H2 WAT W 233 


ATOM 


1253 


0H2 WAT W 234 



ATOM 1254 0H2 WAT W 235 
ATOM 1255 0H2 WAT W 236 
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12. 965 -18. 384 52. 877 1. 00 32. 22 W 

4. 880 -15. 352 25. 292 1. 00 74. 89 W 

14. Oil 4. 577 39. 538 1. 00 40. 06 W 

■18. 207 -6. 622 46. 065 1. 00 52. 52 W 

-1. 942 -21. 966 60. 262 1. 00 54. 38 W 

-10. 025 2. 738 39. 161 1. 00 89. 20 W 

-7. 536 3. 097 34. 665 1. 00 66. 61 W 

-6.865 4.692 30.926 1.00 68.98 W 

-5. 056 6. 596 40. 134 1. 00 47. 28 W 

-3. 634 4. 447 40. 783 1. 00 83. 64 W 

7. 394 -11. 367 25. 281 1. 00 57. 42 W 

9. 310 -21. 158 25. 421 1. 00 59. 90 W 
10. 366 -24. 989 26. 400 1. 00 58. 73 W 
-4. 606 3. 348 26. 800 1. 00 65. 51 W 
-2. 367 6. 175 29. 500 1. 00 42. 56 W 
-4.942 6.474 32.978 1.00 55.44 W 

-20. 607 -20- 158 31. 933 1. 00 59. 45 W 

-25.839 -21.690 29.465 1.00 67.32 W 

-27. 537 -18. 582 31. 205 1. 00 63. 04 W 

1. 524 -5. 767 50. 296 1. 00 37. 51 W 

-1. 401 -5. 768 53. 755 1. 00 58. 16 W 

1.756 0.015 54.499 1.00 67.42 W 

7. 581 -7. 200 53. 652 1. 00 51. 29 W 

10. 564 -9. 875 52. 898 1. 00 34. 20 W 
-12. 228 8. 044 49. 309 1. 00 43. 27 W 

3. 892 -5. 291 53. 253 1. 00 54. 32 W 

-12. 406 -27. 193 54. 213 1. 00 58, 17 W 

-12.591 -26.874 57.492 1.00 59.02 W 

-9. 972 -27. 101 55. 248 1. 00 64. 22 W 
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ATOM 


1256 


0H2 WAT W 237 


ATOM 


1257 


0H2 WAT W 238 


ATOM 


1258 


0H2 WAT W 239 


ATOM 


1259 


0H2 WAT W 240 


ATOM 


1260 


0H2 WAT W 241 


ATOM 


1261 


0H2 WAT W 242 


ATOM 


1262 


0H2 WAT W 243 


ATOM 


1263 


0H2 WAT W 244 


ATOM 


1264 


0H2 WAT W 245 


ATOM 


1265 


0H2 WAT W 246 


ATOM 


1266 


0H2 WAT W 247 


ATOM 


1267 


0H2 WAT W 249 


ATOM 


1268 


0H2 WAT W 250 


ATOM 


1269 


0H2 WAT W 251 


ATOM 


1270 


0H2 WAT W 252 


ATOM 


1271 


0H2 WAT W 253 


ATOM 


1272 


0H2 WAT W 254 


ATOM 


1273 


0U2 WAT W 255 


ATOM 


1274 


0H2 WAT W 256 


ATOM 


1275 


0H2 WAT W 257 


ATOM 


1276 


0H2 WAT W 258 


ATOM 


1277 


0H2 WAT W 259 


ATOM 


1278 


0H2 WAT W 260 


ATOM 


1279 


0H2 WAT W 261 


ATOM 


1280 


0H2 WAT W 262 


ATOM 


1281 


0H2 WAT W 263 


ATOM 


1282 


0H2 WAT W 264 


ATOM 


1283 


0H2 WAT W 265 


ATOM 


1284 


0H2 WAT W 266 
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10, 986 -26. 023 59. 916 1. 00 85. 99 W 

-8. 633 -24. 722 60. 499 1. 00 65. 65 W 

-7. 408 -29. 767 62. 831 1. 00104. 46 W 

■10. 853 -30. 151 64. 764 1. 00 64. 63 W 

-5. 798 -30. 088 64. 947 1. 00 59. 64 W 

-10. 749 -26. 762 64. 393 1. 00 42. 38 W 

-4. 473 -23. 155 64. 989 1. 00 62. 66 W 

-7. 538 -16. 683 61. 868 1. 00 50. 16 W 

-10. 230 -12. 385 64. 294 1. 00 56. 02 W 

-12. 542 -9. 996 64, 001 1. 00 54. 97 W 

-3. 345 -14. 402 69. 343 1. 00 57. 93 W 

-3. 709 -26. 479 62. 036 1. 00 92. 57 W 

-0.479 -31.295 63.228 1.00 47.82 W 

-3. 132 -28. 329 67. 027 1. 00 81. 69 W 

1. 056 -29. 536 66. 527 1. 00 61. 35 W 

-1. 744 -29. 498 70. 046 1. 00 87. 09 W 

-3. 689 -29. 331 72. 794 1. 00 58. 75 W 

-1. 410 -27. 800 75. 675 1. 00 97. 58 W 

-5. 043 -29. 537 76. 343 1. 00 64. 90 W 

-4. 475 -32. 406 78. 585 1. 00 63. 31 W 

-9. 056 -33. 080 76. 962 1. 00 69. 69 W 

-4.003 -31.163 82.151 1.00 71.55 W 

-5. 860 -21. 668 72. 801 1. 00 74. 39 W 

-2. 868 -8. 958 39. 980 1. 00 74. 69 W 

-4. 140 -12. 006 44. 306 1. 00 62. 67 W 

-3,803 -8.642 42.852 1.00 66.75 W 

1. 805 -10. 509 35. 249 1. 00 59. 42 W 

-4. 539 -24. 842 50. 726 1. 00 36. 51 W 

-19. 503 -1. 261 38. 826 1. 00 69. 86 W 
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ATOM 1285 0H2 WAT W 267 12. 469 -22. 407 27. 693 1. 00 85. 12 W 
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m <o m 

2. J^^;6S^^^^(^^fBmP2i2i2i^^U #^St*&^F}6Sa=4 6. 2± 
0. 5 As b = 66. 8±0. 7 A, c = 105. 3±1. QA(0:k%:^^^ 

3. ^^B;6S^^^H^(D^rBlS^C2 2 2i^^U m^^^^^5a=4 5. 7±0. 
5 A, b = 66. 8±0. 7 A, c = 104. 5±1. 0 A<D:)^^ ^ ^^ir ^ 

Its* 2 XJt* 3 (D«5tM^(D^fflo 

(b) m^\h'^m(D±.wmm^w^\^ \ 

8. (d) 51^$tLfc:PJ-*^J^:7^c2;^^i^^^i^i^H20#^ETt-y^;^?y >- 

9 . It^o^fflm 7 8 3®j;i|B^©;^i*Jj: J; »? BJg^Hi^c y y i^m 

10. 4-i^^V>/ (a, d) i/:J^n^7"7^>'-5— < yx>'-l- (4- 
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40 60 
PGDS OGHDWOPMl^PKFlX5R?WSi^3IASNS-SWFRBKKAVLYI^ 



HNGAL PAPPLSKVPLQQNFQDNQFQGKWYWGj:iAGN--ArLI^DKDPQKMYATr^ELK^^ 

BLG LrVTQTIWGLDIQKVAGTWYSLAMAASDISLLDAQSAPLRVYVEELKPTPBGD 

RB P CAVSSFRVKENF DKARF SGTWYAMAKKDP E- GL FLQ DN rVAE FSVDETGQMSATA 

ERABP AWKDFDISKFLGFWYErAFASK--MGTPGI*AHKEEKMGAMWELKEN£i 

MOP CVHABEASSrTGRWFMVEKINGEWHTIIIASD--KREKrEDNGNFRtjFLEQrHVLENS 

OBP AQEEEAEQN£iSELSGP»JRTVYZGSTlM*PERIQENGPFRTYFR££iVFDDEKG 

BBP tnrraDGACPEVKPVDNFDlffSNYHGKElsrWEVAKYPNS-VEK^ 

80 100 120 

PGDS LNLTSTFLRKMCjCBTBJMVLQPAGAPCOT — G-SIHSVSWKAMYDKYALL 



HNGAI* YNVTSVLFRKKKCDYWIRTFVPGCQPGEF- -TLGNIKSYPGLTSYLVRVVSTNyNQHAMV 

BLG LEir.LQKWBNGECAQKKIIAEKTKIPAVF--KrDAIjISrE NKVL-VLDTDYKKYLLF 

RBP KGRVRLr*NNlraVCADMVGTFTDTEDPAKFKMKYWGVASFLQKGNDDHWI^^ 

ERABP LAIiTT TYYSED HCVL EKVT ATEGD GP AKF Q VTRLSG KKE VWEATD YIiT YA 1 1 

MOP IjVLKFHTVRDEECSELSMVADKTEKAGBYSrVTYDGFNT FTIPKTDYDNFLMA 

OBP TVDFYFSVKRDGKWKNVHVKATKQDDGTYVADYEGQWV FRIVSIiSrRTHLVAH 

BBP HVIHGREYFZEGTAYPVGDSKIGKXYHRt. XYGGVTK ENVFNVLSTDNKMYI XG 

BCR2- 

140 160 180 

PGDS PSR glTOPG<PFRllA--TLYSRTqri.KDBLKBKFTTFSK-AQGI,TBro 



HNGAI* FFK KVSQNREYFKI TLYGRTKEtiTSEIiKENFIRFSK-SLGLPENHIVF- PVPIDQ 

BL G CME ^NSAE PEQ SL AC QCLVRTP EVDD EALE KF D KALK- ALPMH IRIiSFMP TQ LB EQ 

RB P YSCRL LNLD GTCADSYSF- VFSRD PWGL PP EAQK IVAQRQE - EIiCLAAQ YRIi Z VHNG- -Y 

ERABP D Z T SLVAGAVH RTM- KL YSTRSL DDNGEALYNF RKZ TS- D HGF SET DL YZ L KH D- LT 

MOP HI* Z NEKDGETF QLM- GLYGREPDLSSDZKERF AQLCE- EHGZ LRENZ ZD L SNA- NR 

OBP NZN VDKHGQKTELT-GLFVKLN-VEDEDIiEKFWKLTE-DKGZDKKNVVNFLENEDH 

BBP YYC RYDEDRRGHQDFWVDSRSKVLTGEARTAVENYZjZGSPWDSQRIiVYSDFSEAA 

— SCR3— 



189 

PGDS CIQB- 



HNGAL CZDG 

BLG CHZ 

RBP CDGRSERNLL- 

ERABP CVKVLQSAABS 

MOP CLQARE 

OBP PHPE 

BBP CKVN 



wo 2004/056992 



PCT/JP2003/016233 



3/11 




wo 2004/056992 PCT/JP2003/016233 

4/11 




wo 2004/056992 PCT/JP2003/016233 

5/11 



6/11 




wo 2004/056992 



PCT/JP2003/016233 



7/11 



m7 




wo 2004/056992 



PCT/JP2003/016233 




wo 2004/056992 PCT/JP2003/016233 

9/11 



wo 2004/056992 



10/11 



PCT/JP2003/016233 



mi 0 




AT-56 (jWM) 



wo 2004/056992 



11/11 



PCT/JP2003/016233 




A23187 mU 



A23187 O^y) 



wo 2004/056992 



1/2 

SEQUENCE LISTING 



PCT/JP2003/016233 



<110> RIKEN 

Osaka Bioscience Institute 

<120> Three Dimensional Steric Structure of Lipocal in-Type 
Prostaglandin D Synthase and Use Thereof 

<130> 664192 

<160> 1 

<210> 1 
<211> 189 
<212> PRT 
<213> mouse 
<400> 1 

Met Ala Ala Leu Arg Met Leu Trp Met Gly Leu Val Leu Leu Gly Leu 

15 10 15 

Leu Gly Phe Pro Gin Thr Pro Ala Gin Gly His Asp Thr Val Gin Pro 

20 25 30 

Asn Phe Gin Gin Asp Lys Phe Leu Gly Arg Trp Tyr Ser Ala Gly Leu 

35 40 45 

Ala Ser Asn Ser Ser Trp Phe Arg Glu Lys Lys Ala Val Leu Tyr Met 

50 55 60 

Cys Lys Thr Val Val Ala Pro Ser Thr Glu Gly Gly Leu Asn Leu Thr 
65 70 75 80 

Ser Thr Phe Leu Arg Lys Asn Gin Cys Glu Thr Lys He Met Val Leu 
85 90 95 



wo 2004/056992 PCT/JP2003/016233 

2/2 

Gin Pro Ala Gly Ala Pro Gly His Tyr Thr Tyr Ser Ser Pro His Ser 

100 105 110 

Gly Ser He His Ser Val Ser Val Val Glu Ala Asn Tyr Asp Glu Tyr 

115 120 125 

Ala Leu Leu Phe Ser Arg Gly Thr Lys Gly Pro Gly Gin Asp Phe Arg 

130 135 140 

Met Ala "Hir Leu Tyr Ser Arg Thr Gin Thr Leu Lys Asp Glu Leu Lys 
145 150 155 160 

Glu Lys Phe Thr Thr Phe Ser Lys Ala Gin Gly Leu Thr Glu Glu Asp 

165 170 175 

He Val Phe Leu Pro Gin Pro Asp Lys Cys He Gin Glu 
180 185 



INTERNATIONAL SEARCH REPORT 



Inteinational application No. 

PCT/JP03/16233 



A. CXASSinCATION OF SlJGBJECr MATTER 

Int.Cl^ C12N9/90, C12N9/99, C12N15/09, C12Q1/533, C07D401/0.6, 
G06F17/30, G06F17/50, G01N33/50. 

Accoiding to International Patent Qassification (fFQ or to both national classification and IPC 



B. FIELDS SEARCHED 



Minimum documentation searched (classification system followed by dassification symbols) 

Int. 01^ C12N9/90, C12N9/99, C12N15/09, C12Q1/533, C07D401/06, 
G06F17/30, G06F17/50^ G01N33/50 



Documentation searched other than mifiimMin documentation to the extent that such documents are included in the fields searched 



Electionic data base consulted during the international search (name of data base and, where practicable, search terms used) 
SwissProt/PIR/GeneSeq, GenBank/EMBL/DDBJ/GeneSeq, WPI (DIALOG)., 
BIOSIS (DIALOG) , MEDLINE (STN) 



C. DOCUMENTS CONSIDERED TO BE RELEVANT 



Categpiy* 



X 
Y 
A 



X 
Y 
A 



X 
Y 
A 



Citation of document, with indication, where appropriate, of the relevant passages 



Eguchi, N. et al.. Lack of tactile pain 
(allodynia) in lipocalin-type prostaglandin 
D synthase-deficient mice./ Proc. Natl -Acad. Sci. 
USA., Vol.96, No. 2, pages 726 to 730, (1999) 

JP 2001-103869 A (Japan Science and Technology 
Corp . ) , 

17 April, 2001 (17.04.01), 
(Family: none) 

Urade, Y. et al.. Biochemical, structural, 
genetic, physiological, and pathophysiological 
features of lipocalin-type prostaglandin D 
synthase. , Biochem.Biophys .Acta.., Vol - 1482, 
No. 1-2, pages 259 to 271, (2000) 



Relevant to claim No. 



4,5 
1-3,7,8 
10 



4,5 
1-3,7,8 
10 



4,5 
1-3,7,8 
10 



fx"! Further documents are listed in the contmuation of Box C. Q See patent family annex. 



* Special categories of cited documeats: 
"A" doaiment defining the general state of the art which is not 
considered to be of particular relevance 

earlier document but published on or after the international filing 
date 

"L" document which may throw doubts on priority claim(s) or which is 
dted to establish the publication date of another citation or other 
special reason (as specified) 

"O^ document referring to an oral disclosure, use, exhibition or other 
means 

"P* document published prior to the international filing date but later 
than the priority date claimed 



later document published after the international filing date or 
priority date and not in conflict with the application but cited to 
undeistand the principle or theory underiying the invention 
document of particular relevance; the claimed invention caimot be 
considered novel or caimot be considered to involve an inventive 
step when the document is taken alone 

document of particular relevance; the claimed invention caimot be 
considered to involve an inventive siep when the document is 
combined with one or more other such documents, such . 
combination being obvious to a person skilled in the art 
document member of the same patent family 



Date of the actual completion of the international search 
23 January, 2004 (23.01.04) 



Date of mailing of the international search report 

10 February, 2004 (10.02.04) 



Name and mailing address of the ISA/ 

Japanese Patent Office 

Facsimile No. 



Authorized officer 



Telephone No. 



Form PCr/ISA/210 fsecond sheet) CJulv 1998) 



INTERNATIONAL SEARCH REPORT 



Intematioiial ^plication No. 

PCT/JP03/16233 



C (Cbntinuatioii). DOCUMENTS CONSIDERED ID BE RELEVANT 


Categpry* 


Qtation of document, with indication, v^ere appropriate, of the relevant pas^iges 


Relevant to daim No. 


Y 


Kanaoka, Y. et al.. Cloning and crystal structure 
of hematopoietic prostaglandin D synthase./ Cell, 
Vol.90, No. 6/ pages 1085 to 1095, (1997) 


1-3,7,8 


Y 


JP 2002-238553 A (The Institute of Physical and 

Chemical Research) , 

27 August, 2002 (27.08.02), 

( Fami ly : none ) 


7,8 


Y 


EP 1065213 A2 (Japan Tobacco Inc.), 
27 August, 2002 (27.08.02), 
& JP 2001-69995 A 


7,8 


A 


Bohm, H.J. et al.. The development of a simple 
empirical scoring function to estimate the 
binding constant for a protein-ligand complex 
of known three-dimensional structure., J. 
Comput .Aided Mol.Des. , Vol.8, No-3, pages 243 
to 256, (1994) 


7,8 



Fbnn PCT/ISA/ZIO (continuation of second sheet) (July 1998) 



INTERNATIONAL SEARCH REPORT 



Intemational application No. 

PCT/JP03/16233 



Box I Observations where certain claims were found anseardiable (Continaation of item 2 of first sheet) 

This intemational search report has not been established in respect of certain daims under Artide 17(2Xa) for the following reasons: 

1. [x] QaimsNos.: 6 

because they relate to subject matter not required to be searched by this Authority, namdy: 
The invention according to claim 6 relates to methods of using a space coordinate 
and thus pertains to mere presentation of information, thereby relating to 
a subject matter which this International Searching Authority is not required, 
under the provisions of (continued to extra sheet) 

2. [x] OaunsNos.: 9 

because they relate to parts of the international application that do not comply with the prescribed requirements to such an 

extent that no meaningful intemationai search can be carried out, specafically: 
The sxibstance as set forth in claim 9 is specified exclusively by ^^a selection 
method according to claim 7 or 8'' and, therefore, involves any substances 
obtained by these methods . However, the description presents nothing but the 
substance according to claim 10 as the substance (continued to extra sheet) 

3. daims Nos.: 

because they are dependent claims and are not drafted in accordance with the second and third sentences of Rule 6.4(a). 



Box n Observations where unity of invention is laddng (Continaation of item 3 of first sheet) 

This Intemational Searching Authority found multiple inventions in this intemational application, as follows: 



1 . Qj] As all required additional search fees were timely paid by the applicant, this intemational search report covers all searchable 

claims. 

2. As all searchable daims could be searched without effort justifying an additional fee, this Authority did not invite payment 
of any additional fee. 

3. As only some of the required additional search fees were timely paid by the applicant, tiiis international search report covers 
only those daims for which fees were paid, spedfically daims Nos.: 



4. No required additional seardi fees were timely paid by the applicant. ConsequenUy, this intemational search report is 
restricted to the invention first mentioned in the daims; it is covered by daims Nos.: 



Remaric on Protest The additional seardi fees were accompanied by the applicant's protest. 

j I No protest acoonq}anied the payment of additional search fees. 



Form PCr/ISA/210 (continuation of first sheet (1)) (July 1998) 



INTERNATIONAL SEARCH REPORT 



loteinational application No. 

PCT/JP03/16233 



Continuation of Box No, I-l of continuation of first sheet (1) 

Article 17 (2) (a) (i) of the PCT and Rule 39.1(v) of the Regulations under 
the PCT^ to search. 

Continuation of Box No. 1-2 of continuation of first sheet (1) 

obtained by the methods and, therefore, claim 9 is neither supported 
by the description nor disclosed therein. Moreover, the above claim is 
described in an extremely unclear .manner . 



Fonn PCr/ISA/ZlO (extra sheet) (July 1998) 



a^aass^ pct/jpo3/i 6233 



A. ^mfr>m-n^m<r>^ m^^ff^m (i po ) 

Int-Cl' C12N9/90, C12N9/99. Cl2N15/09» C12Ql/533^ C07D401/06» G05F17/30» G06F17/50, G01N33/50 



m3ti:n^tiMymmm mmni^n^m ( i p o ) 

Int. cr C12N9/90« C12N9/99. C12N15/09, C12Ql/533x 007D401/06. G06P17/30, G06F17/S0, G01N33/50 



SwissProt/PIR/Geneseq^ GenBank/EMBL/DDBJ/Geneseq« 
WPI (DIALOG) V BIOSIS (DIALOG). MEDLINE (STN) 



X 
Y 
A 



X 
Y 
A 



Eguchi, N. et al. , 

Lack of tactile pain (allodynia) in lipocal in-type 

prostaglandin D synthase-deficient mice. 

Proc. Natl. Acad. Sci. USA, Vol. 96, No. 2, pp. 726-730 (1999) 

JP 2001-103869 A m^^^MM^Mm) 2001. 04. 17 



4.5 

1-3, 7, 8 
10 



4.5 

1-3, 7, 8 
10 



r&j l^-^^xvh7r5 y-3Ci» 



2 3. 01. 2004 



@^2E«B^<??5KglB 1 Q 2 2004 



B3|cS<!#fF/f (I SA/J P) 
0 0-89 1 5 



EB It @9 R9 



4B 



8 4 12 



03-3581-1101 I^H 3 4 4 8 



^PCT/I SA/2 1 0 (m2-<-i^) (1 99 8¥7fl) 



HBStlJ®#-§- PCT/J PO 3/1 6 2 3 3 



c m^) 



X 
Y 
A 



Urade, Y. et al. , 

Biochemical, structiural, genetic, physiological, and 
pathophysiological features of lipocal in-type prostaglandin 
D synthase. 

Biochim Biophys Acta. Vol. 1482. No. 1-2, pp. 259-271 (2000) 
Kanaoka, Y. et al. . 

Cloning and crystal structure of hematopoietic prostaglandin 
D synthase. 

Cell. Vol. 90. No. 6. pp. 1085-1095 (1997) 

JP 2002-238553 A (Mit^^Wf) 2002.08.27 

EP 1065213 A2 {B:^ft.\t:LM^^'^'^^ 2002.08.27 
& JP 2001-69995 A 

Bohm. H. J. et al. , 

The development of a simple empirical scoring function to 
estimate the binding constant for a protein-ligand complex 
of known three-dimensional structure. 
J. Con5)ut. Aided Mol. Des. , Vol. 8, No. 3, pp. 243-256 (1994) 



4.5 

1-3. 7.8 
10 



1-3, 7, 8 



7.8 
7.8 
7.8 



«S;PCT/ 



I SA/2 1 0 (B2-<--:^Oj^#) (1 9 9 8¥7^) 



H^U1®#^PCT/JP0 3/1 6 23 3 



mmS0im^^ (PCTI 7^(2)(a)) O^^fcJ:!). wflDH^jiESl^«:^5C(oa*l::i 5fS*©^a©-S5i;:oi,NTf^ 
(7?^/j; 2. ^i^lc^^-r *^ b P C T 1 7 ^ (2) (a) (i) P C T^IO 3 9 . 1 (v) (^^^ 



3 . □ f»*(D«£sa tt. =e^»*<o®ffl-e&o t: p c Tjasije. 4(a) o>fs 2 s:s.tj«B 3 



1. □ mjSA*«i65.S'fcjiJPii3^#sepi-s:-r'<TS8rarttj:awtufc<0T?. ^©s^fiafe^fett. •r^x<omm-^m^n^ 



4. □ W®A*si5.S^JJjiAP^S^!is|-&»lP3rtfw«ft^tU/j:*»<.;t<z>-e, c:roHKilS«#«i. l»*<^«SH©S?D»::ffi4fe 



«^PCT/I SA/210 (lill'<-5?roSSai (1) ) (1 9 9 8^7^) 



This Page is Inserted by IFW Indexing and Scanning 
Operations and is not part of the Official Record 

BEST AVAILABLE IMAGES 

Defective images within this document are accurate representations of the original 
documents submitted by the appHcant. 

Defects in the images include but are not limited to the items checked: 

eTbLACK BORDERS 

2 AGE CUT OFF AT TOP, BOTTOM OR SIDES 
DED TEXT OR DRAWING 
El BLURRED OR ILLEGIBLE TEXT OR DRAWING 
I^SKEWED/SLANTED IMAGES 

□ COLOR OR BLACK AND WHITE PHOTOGRAPHS 

□ GRAY SCALE DOCUMENTS 

□ LINES OR MARKS ON ORIGINAL DOCUMENT 

□ R£FERENC£(S) OR EXHIBIT(S) SUBMITTED ARE POOR QUALITY 

□ OTHER: . 

IMAGES ARE BEST AVAILABLE COPY. 
As rescanning these documents will not correct the image 
problems checked, please do not report these problems to 
the IFW Image Problem Mailbox. 



